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Discurso de ingreso en el Claustro de la UPV/EHU a cargo del profesor Manuel
Yanez.

Lamentablemente no sé hablar euskera, pero he querido, con la ayuda de mis
amigos vascos, usar esta lengua para agradecer la gran generosidad de la EHU al
nombrarme Doctor Honoris Causa de esta docta y prestigiosa institucion, y por ello,
desde este mismo instante acepto con placer y orgullo, el compromiso de servir a esta
Institucion y de contribuir a ensalzar su imagen y su prestigio, en la medida que mis
pobres fuerzas y buen hacer alcancen.

Volviendo ahora, no a mi lengua mater, porque soy gallego, sino a nuestra
lengua de instalacion que es el castellano, debo anadir, en honor a la justicia, que
aunque este reconocimiento se me concede a nivel individual, tiene mucho de
colectivo, ya que, en mi dilatada carrera investigadora, toda mi produccion cientifica,
con la excepcion de un unico articulo publicado en el Joumal of Physical Organic
Chemistry en 1998, esta fiimada por varios autores, ya que la vida me ha otorgado el
privilegio de encontrarme en mi andadura investigadora con una serie absolutamente
excepcional de colaboradores, muchos de los cuales me han superado con creces, y de
los que solo puedo alardear de haber sido en algin momento pasado su supervisor.
Seria muy prolijo el nombrarlos a todos aqui, pero me van a pemmitir que haga especial
alusion a la Profa. Otilia M6, mi mas fiel y entraiiable colaboradora, sin la que,
practicamente ninguna de las metas alcanzadas por este que habla y su grupo de
investigacion, habrian llegado a culminarse con éxito. Gracias Otilia! Pero si de verdad
quiero hacer justicia a este especial momento, no me queda otra altemativa que
reconocer que esta investidura debe entenderse como un reconocimiento, sin duda
merecido, al colectivo de quimicos tedricos y computacionales de este pais, del cual
me honro en formar parte. Es este colectivo, con sus denodados esfuerzos, el que ha
llevado a la quimica tedrica espaiiola a las mas altas cotas de prestigio intemacional, y
nuestros jovenes investigadores en este campo hoy se codean con lo mas granado del
colectivo intemacional, hasta el punto de que, en el ultimo Congreso Mundial de
Quimica Teédrica y Computacional celebrado el pasado mes de agosto en Munich, la
participacion de cientificos espanoles s6lo era superada por los EEUU y Alemania, que
era el pais anfitrion. Debo remarcar en este punto que a la proyeccion intemacional de
nuestro colectivo ha contribuido de un modo notabilisimo el ciclo de congresos
bienales, que bajo el nombre genérico de ESPA, se vienen realizando desde el ano
2000. Es ademas de justicia recordar aqui que la primera edicion de estas Conferencias
Intemacionales en Electronic Structure. Principles and Applications, se organizdé en
esta Institucion bajo la coordinacion de mi padrino académico en este acto, el Prof.
Ugalde.
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En realidad este escenario refleja el papel crucial jugado por la Quimica Teorica
y Computacional en el desarrollo de la quimica moderna, porque fue la quimica teorica
la que nos dotd de las herramientas necesarias para entender en profundidad el
mundo que nos rodea. Este hecho que seria reconocido por la comunidad cientifica al
concederle en 1998 el Premio Nobel de Quimica a John Pople, bajo cuya tutela tuve el
privilegio de aprender casi todo lo que sé en este campo. Quince anos mas tarde, la
ciencia internacional reconoceria la contribucion extraordinaria de estas herramientas
en el tratamiento de los complejisimos sistemas que pueblan el mundo de la
bioquimica, concediéndoles el Premio Nobel a Michael Levitt, Arieh Warshel y Martin
Karplus, bajo cuya tutela también se formo un prestigioso profesor de esta Institucion,
Xabi Lopez, y de cuyas ensenanzas se han beneficiado nuestros estudiantes del
Doctorado Europeo en esta especialidad, gracias a la iniciativa del Donostia
International Physics Center, DIPC, al organizar un precioso evento bajo un sugestivo
nombre “Passion for Knowledge”.

La realidad es que so6lo la quimica tedrica es capaz de darnos informacion sobre
las propiedades intrinsecas de las moléculas, y que una pléyade de investigadores
hicieron suya la idea magistralmente expresada por Eugene Wigner, Premio Nobel en
1963 cuando dijo “es bueno que los ordenadores entiendan la situacion, pero a mi me
gustaria entenderla también” y contribuyeron asi a dotar a la quimica moderna de un
sin numero de modelos que ayudan a entender la realidad. Las propiedades intrinsecas
de las moléculas son un paradigma de este escenario, porque las propiedades que las
moléculas tienen per se, no son necesariamente las que tiene el colectivo, pero nos
ayudan a comprender las propiedades macroscopicas, que son las que observamos.
Ninguna otra técnica es capaz, estricto senso, de estudiar una molécula aislada,
porque aunque trabajemos en fase gas y a una muy baja presibn, como una cien
millonésima de atmosfera, el numero de moléculas por cc todavia se cuentan por
billones. En lo que sigue pues, voy a intentar mostrarles como con harta frecuencia las
sustancias exhiben propiedades macroscopicas muy diferentes de las de las moléculas
qgue las componen; pero lo que es mas importante, que la unica via para entender
nuestro Universo, es decir para entender estas propiedades macroscopicas, pasa por
conocer las propiedades de los individuos y como estos individuos interaccionan entre
si cuando forman parte del colectivo.

Nada mejor para este menester que usar algunos ejemplos ilustrativos, alguno
tan simple y cotidiano como el agua. Todo el mundo conoce el papel crucial del agua
en la naturaleza y en el desarrollo y sustento de la vida, pero el agua desde el punto de
vista quimico es un compuesto absolutamente excepcional. De hecho, el agua es el
Unico hidruro de los atomos del primer periodo que es liquido a temperatura
ambiente, es también el paradigma de la neutralidad, ya que no es ni acida ni basica;
pero también es excepcional que su fase solida, que llamamos hielo, sea menos densa
que la fase liquida. Ciertamente nuestro universo seria muy diferente si el hielo no
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flotase! Pero el agua tiene ademas una enorme constante dieléctrica que le confiere la
importante propiedad de ser un excelente disolvente de los compuestos idnicos. Estas
sorprendentes caracteristicas se pueden llegar a entender si uno conoce la estructura
del agua y como las moléculas de agua interaccionan entre si. La Quimica
computacional muestra que la molécula de agua es un fuerte dipolo, ya que los
electrones que unen el atomo de O con los de H se acumulan preferentemente sobre
el primero, provocando una bipolaridad en el sistema, que explica que sea un
magnifico disolvente de compuesto idnicos; pero todavia mas importante es el hecho
de que una molécula de agua interacciona fuertemente con otra a través de lo que
llamamos un enlace de hidrogeno (ver Figura 1). Es incluso mas relevante el hecho de
que cuando una tercera molécula entra en juego, el trimero es un ciclo. Esta
disposicion en la que una molécula de agua actua a la vez como un acido y como una
base, explica por qué a pesar de que una molécula de agua aislada es mucho mas
basica que acida, es decir capta con mas facilidad iones H* que los transfiere, la
diferencia entre estas dos propiedades van siendo menor a la vez que el agregado
aumenta de tamano y al llegar al sistema macroscépico la diferencia es nula, vy el
sistema es neutro.

Enlace de hidrd ‘
nr= 1.86 D %
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Figura 1. Estructuras del mondémero, dimero y trimero de agua. EI mondémero
muestra la distribucion de carga y el momento dipolar. El dimero y el trimero estan
estabilizados por enlaces de hidrégeno. Notese que en el trimero cada mondémero
actua a la vez como dador y como aceptor protonico. Mo, O.; Yanez, M. and Elguero, .,
J. Chem. Phys. 1992, 97, 6628-6638

Pero hay algo mas. El volumen del trimero, debido a su estructura ciclica es
notablemente mayor que la suma del volumen de los tres monémeros, lo que implica
automaticamente una disminucion de densidad; fendbmeno que se hace mas notorio a
medida que agrandamos la escala, y pasamos a los pentameros, los heptameros o los
decameros (ver Figura 2), en los que las estructuras ciclicas, mucho mas voluminosas
estan fuertemente favorecidas, lo que se refleja no so6lo en la extraordinaria belleza de
los cristales de hielo (ver figura 3), sino en el hecho de que estos cristales son mucho
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menos densos que el mismo nimero de moléculas desorganizadas en el estado
liquido.

Pentamero ciclico Octimero hiciclico Decamero triciclico

Figura 2. Estructuras de diferentes formas ciclicas del pentamero, octamero y
decamero de agua.

Figura 3. Diferentes formas de cristales de hielo que implican la existencia de una red
de enlances de hidrogeno entre las moléculas de agua que los forman.

Un segundo ejemplo que refleja las enommes diferencias entre el mundo
macroscopico y microscopico es un simbolo de estabilidad bien conocido urbi et orbe,
el oro. El oro es un metal quimicamente inerte, y por ello ha sido la referencia de
estabilidad en practicamente todas las civilizaciones sobre la Tiemra. Pero el oro de los
lingotes o de nuestras joyas es un metal, formado por el ordenamiento tridimensional
de atomos de este elemento. La cuestion es, ¢ son las moléculas de oro igual de inertes
que los lingotes? Nada mejor que una imagen para responder a esta pregunta. En la
Figura 4a se compara el mapa de potencial electrostatico calculado para la molécula
de Cl,, que es bien conocida por su alta reactividad, con el de la molécula de Auw..
Podran observar que son enormemente semejantes. La conclusion es obvia, la
molécula de Au. debe ser fuertemente reactiva como lo es la de Cl,, y lo es! Al igual
que lo son los agregados de Au de diferentes tamaiios (ver Figura 4b) que se utilizan
hoy en dia como potentes catalizadores de un buen nimero de reacciones quimicas.
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Figura 4. (a) Mapas de potencial electrostatico creados por las moléculas de C, y Au,.
Las zonas rojas son zonas de potencial negativo (agujeros ), mientras que las azules son
de potencial positivo. Ambas moléculas interaccionan fuertemente con dadores
electronicos que se aproximen a los denominados agujeros [(b) Agregados de Au de
diferentes tamaiios mostrando que las zonas de alta reactividad se sitiian en los
vértices de dichos agregados. Stenlid, J. H. and Brinck, T., J. Am. Chem. Soc. 2017, 139,
11012-11015

No es por tanto sorprendente la extraordinaria atencion que se ha prestado en
los Gltimo anos a este tipo de estructuras, labor en la que el Prof. Ugalde y su grupo han
hecho contribuciones importantes, caracterizando espectroscopicamente no sélo el
dimero de oro,' sino otros agregados de oro y aluminio,> o de oro, carbono e
hidrogeno,® o el caracter del enlace entre Au y gases nobles.* Son también ya pléyade
los trabajos sobre el poder catalitico del Au o de los clusters de oro,® o su capacidad

! Geethalakshmi, K. R.; Ruiperez, F.; Knecht, S.; Ugalde, J. M.; Morse, M. D.; Infante, I., Phys. Chem.
Chem. Phys. 2012, 14, 8732-8741.

2 Grande-Aztatzi, R.; Formoso, E.; Mercero, J. M.; Matxain, J. M.; Grabowski, S. J.; Ugalde, J. M., J.
Chem. Phys. 2016, 144, 114302.

3 Leon, I.; Ruiperez, F.; Ugalde, J. M.; Wang, L. S., J. Chem. Phys. 2016, 145, 064304

4 Grabowski, S. J.; Ugalde, J. M.; Andrada, D. M.; Frenking, G., Chem. Eur. J. 2016, 22, 11317-11328.
5> Bagi, A. H.; Khaledi, Y.; Ghari, H.; Arndt, S.; Hashmi, A. S. K.; Yates, B. F.; Ariafard, A., J. Am.
Chem. Soc. 2016, 138, 14599-14608.
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para interaccionar con ligandos con pares libres® o con ligandos de capa abierta, sin
olvidar el trabajo seminal del Prof. Pekka Pyykko sobre el papel del Au como fuerte
pegamento capaz de mantener unidas cadenas de anillos aromaticos.®

Pero ademas la quimica computacional ayuda a encontrar respuestas dificiles
de alcanzar desde un punto de vista estrictamente experimental. Este es el caso de la
alta estabilidad de los complejos de Li* con derivados alquil-bencénicos, ya que las
técnicas experimentales permiten medir con gran precision la energia de interaccion
pero no permiten establecer cual es la estructura del complejo. Por el contario esta
estructura puede determinarse con gran precision mediante calculos
mecanocuanticos, que demuestran que esta inesperada gran estabilidad se debe a la
flexibilidad de la cadena alquilica, que se pliega como la cola de un escorpion para
favorecer la interaccion con el cation metalico (ver Figura 5), en un proceso que por
razones obvias hemos denominado efecto escorpion.
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Figura 5. La interaccion de cationes Li* con heptilbenceno conduce a un plegamiento
de la cola alquilica, que incrementa significativamente la energia de interaccion, en un
mecanismo que fue bautizado como efecto escorpion. Mo, O.; Yanez, M.; Gal, ).-F;
Maria, P.-C. and Decouzon, M., Chem. Eur. J. 2003, 9, 4330-4338

Ademas la quimica computacional permite explorar situaciones en condiciones
limite. Uno de los mas bellos ejemplos es un trabajo reciente en que se demuestra que,
en contra de lo que cabria esperar de |as leyes basicas de la fisica, se pueden formar
dimeros de cationes y de aniones estabilizados a través de enlaces de haldogeno. Como
muestra la Figura 6, aunque los complejos formados son termodinamicamente
inestables, porque su energia es mayor que la de los cationes (aniones) a distancia
infinita, son cinéticamente estables ya que la disociacion del complejo implica una
barrera de activacion muy significativa.

6 Rajsky, T.; Urban, M., J. Phys. Chem. A 2016, 120, 3938-3949.
7 Blasko, M.; Rajsky, T.; Urban, M., Chem. Phys. Lett. 2017, 671, 84-91.

8 Pyykko, P.; Hakala, M. O. and Zaleski-Ejgierd, P., Phys. Chem. Chem. Phys. 2007, 9, 3025-3030.
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Incluso a veces, la quimica cuantica pone en cuestion conceptos bien
establecidos como la tetravalencia del carbono. La deteccion en fase gas de complejos
de formula Si(CH;);* planteaba la duda de cual era su posible estructura, una
estructura capaz de explicar que dos atomos de Si unidos a un nimero impar de
grupos metilo fuesen equivalentes.

Cation-Catién

X—NH;* (X =Cl, Br, I)

X- (X =F, CI, Br, )

,
+— 1[NH,"NJ:CINH," S 1104
+— A[NH," N]:BrNH,"
+— 1[NH,".NJINH,"

—A[CO; CBAF-|

100 ! -+ 1[CO,. CIIF

Vr +1[coy ClCl
1[CO;, CljBr-

Figura 6. Las interacciones cation-cation y anién-anion mostradas en las bandas
azules presentan las curvas de potencial mostradas en la parte inferior de la figura.
Quinonero, D.; Alkorta, 1; Elguero, )., Phys.Chem.Chem.Phys.,2016, 18, 27939

La quimica tedrica proporciono la explicacion que se esquematiza en la Figura
7, donde se observa que el grupo metilo que se sitiia entre los dos atomso de Si tiene
una estructura singular ya que es plano y esta enlazado a sendos grupos S{CH:);, lo
que implica que su atomo de C es pentavalente. Este sorprendente resultado se puede
explicar por la formacion de un enlace a tres centros Si-C-Si como muestra el panel (b)
de la Figura 7. Posteriormente el Prof. Frenking demostraria que tales estructuras son
también estables si los atomos de Si son reemplazados por atomos de Ge o Sn.°

® Fernandez, 1.; Uggerud, E. and Frenking, G., Chem. Eur. J. 2007, 13, 8620-8626.



eman ta zabal zazu

v Acto Solemne de Investidura como Doctor Honoris Causa
Universidad  Euskal Herriko por la Universidad del Pais Vasco de los
del Pais Vasco  Unibertsitatea Profesores Albert Fert y Manuel Yariez

(b}

Figura 7. (a) Estructura calculada para el sistema Siy(CHs);*, donde las distancias estan
en A. (b) Esquema y forma de los orbitales moleculares involucrados en la formacion
de un enlace Si-C-Si a tres centros, que explica la pentavalencia del C del metilo
central. Davalos, ).Z.; Herrero, R.; Abboud, J.L.M.; Mo, O. and Yanez, M., Angew. Chem.
Int. Ed. 2007 .46, 381

Pero este es sélo un caso especifico entre muchos de los descritos por el Prof.
Frenking para atomos el grupo 14 (E) comenzando por los carbenos, y sus analogos
de Si, Ge, Sny Pb, en los que el atomo E central tiene dos enlaces R-E-R con electrones
compartidos y un par libre, y llegando a los tetrylones en los que E actua como un
atomo divalente con dos pares libres.!

La modelizacion tedrica ha permitido igualmente identificar sistemas
enlazados en los que uno de los atomos orbita en torno a una estructura estable. El
primero de estos sistemas moleculares planetarios ha sido el complejo de fosforo
blanco (Ps) con Li*, en el que, a temperatura ambiente, el Li* permanece enlazado al
nucleo P4, pero con la libertad de orbitar a su alrededor, tal y como ilustra la Figura 8a,
ya que las barreras energéticas para pasar de la zona en que el cation interacciona con
una cara Ps del tetraedro de fosforo, a la que interacciona con una arista P, del mismo
es mas baja que la energia de agitacion térmica a temperatura ambiente. Otros bellos
sistemas planetarios serian descritos por el Prof. Ugalde y su grupo (ver Figura 8b) en
los que el cation metalico orbita, en este caso libremente, alrededor de un ferroceno.

10 Boehme, C. and Frenking, G., J. Am. Chem. Soc. 1996, 118, 2039-2046.
' Frenking, G.; Tonner, R.; Klein, S.; Takagi, N.; Shimizu, T.; Krapp, A.; Pandey, K. K. and
Parameswaran, P., Chem. Soc. Rev. 2014, 43, 5106-5139.
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Figura 8. (a) Esquemas que muestran las trayectorias que a temperatura ambiente
puede describir un cation de Li* enlazado a una unidad de P.. Abboud, J.L-M.; Alkorta, |.;
Davalos, ).Z; Gal, ).-F.; Herreros, M.; Maria, P.C; M6, O.; Molina, M.T.; Notario, R. and
Yanez, M,; ). Am. Chem. Soc. 2000, 122, 4451 (b) Trayectoria (anillo central) que
describe un cation de Li* entomo a una unidad de ferroceno. Irigoras, A.; Mercero, J.M,;
Silanes, I. and Ugalde, J.M., ). Am. Chem. Soc. 2001, 123, 5040

Hasta este momento les he presentado una serie de ejemplos, entresacados de
los miles que se pueden encontrar en la literatura que corresponden a sistemas o
procesos que ocurren en el estado fundamental, pero en nuestro universo hay todo un
mundo de fendmenos que ocurren en los estados excitados de las moléculas, con
harta frecuencia, como consecuencia de su interacciéon con la luz. En este campo la
contribuciones de la quimica tedrica en las ultimas décadas han sido prodigiosas. Es
imposible dar una idea de ello en una breve presentacion como esta, no obstante voy a
tratar, con un sucinto nimero de ejemplos, de transmitiles aunque solo sea una idea
general de todo lo que nos espera en el futuro inmediato en este campo, y para ello
que mejor que focalizar nuestra atencion en los procesos involucrados en los daiios
producidos por la radiacion. En un planeta en el que, una de las consecuencias de la
contaminacion, es el incremento de radiacion de alta frecuencia que afecta a los seres
vivos, la fotoestabilidad de nuestro ADN se ha convertido en un tema de absoluta
prioridad.

A la comprension de los mecanismos que estan detras de esta fotoestabilidad
han contribuido los trabajos seminales de la Prof. Merchan y del Prof. Serrano-Andrés,
por desgracia prematuramente fallecido.’>'®* Hoy en dia son muchos grupos que,
como el de la Dra. Comal de mi Departamento o la Prof. Leticia Gonzalez de la
Universidad de Viena, que recibi6 la Dirac Medal concedida por el WATOC en 2011, han

12 udwig, V.; da Costa, Z. M.; do Amaral, M. S.; Borin, A. C.; Canuto, S. and Serrano-Andres, L.,
Chem. Phys. Lett. 2010, 492, 164-169.

13 Sauri, V.; Gobbo, J. P.; Serrano-Perez, J. J.; Lundberg, M.; Coto, P. B.; Serrano-Andres, L.; Borin, A.
C.; Lindh, R.; Merchan, M. and Roca-Sanjuan, D., J. Chem. Theory Comput. 2013, 9, 481-496.
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continuado prestando especial atencion a la simulacion de estos complejos
fendbmenos. Asi, mediante sofisticadas y costosas técnicas multireferenciales la Dra.
Corral y sus colaboradores han podido analizar en detalle (ver Figura 9) los procesos
que se abren por excitacion electrénica de la 4-tiotimina, pudiendo concluir que la
sustitucion de carbonilos por tiocarbonilos tiene un efecto enomme sobre la fotofisica y
la fotoquimica de estos sistemas incrementando la reactividad de las bases nucleicas.

Energias en eV

Figura 9. Topologia de las superficies de energia potencial y principales caminos de
reaccion asociados con la foto-excitacion de la tiotimina, obtenidos al nivel CASPT2.
Martinez-Femandez, L; Granucci, G.; Pollum, M.; Crespo-Hemandez, C.E; Persico, M.
and Comal, I, Chem.Eur. ). 2017, 23, 2619-2627

El andlisis riguroso de estos complejos procesos requiere no solo tener una buena
descripcion de la topologia de los diferentes estados que puedan estar involucrados en
la foto-estabilidad del ADN, caracterizando los posibles cruces entre sistemas, sino que
es ineludible poder analizar la dinamica de los mismos. A esta tarea ha dedicado
especial atencion la Prof. Gonzalez y su grupo disefiando un potente cédigo que bajo el
nombre SHARC (Surface Hopping including Arbitrary Couplings) (ver figura 10) esta
accesible a la comunidad cientifica intemacional. Por medio de esta versatil
herramienta, la Prof. Gonzalez y su grupo han podido dar respuesta a preguntas
fundamentales para entender el dano en el ADN inducido por la radiacion como
dcuantas nucleobases participan en la excitacion? La absorcion de luz ultravioleta
iesta dominada por la absorcion de los monémeros o es una absorcion colectiva? Las

10
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modificaciones estructurales asociadas a la excitacion ¢juegan algin papel
importante?

International Journal of

Figura 10. Portada de la revista International Journal of
Quantum Chemistry que alude al cddigo computacional
SHARC disefiado por el grupo de la Prof. L. Gonzalez
(Univ. de Viena) para el estudio ab initio de la dinamica
molecular de reacciones en estados excitados. Richter, M.;
Marquetand, P.; Gonzélez-Vazquez, J.; Sola, 1. and
Gonzélez, L., J. Chem. Theory Comput. 2011, 7, 1253-
1258 Int 1 Ouantim Chem 2015 115 1215-1231

Que duda cabe que en esta somera reseiia se han quedado fuera miles de
procesos en cuya interpretacion la quimica teérica y computacional ha jugado un
papel crucial, como los fenébmenos de fotoisomerizacion,* la relacion entre quiralidad
y conductividad,’® el diseino de semiconductores' o de sistemas fotovoltaicos todo-
organicos,'”'® o de MOFs (metal-organic frameworks) para miiltiples aplicaciones
desde la absorcion selectiva de gases, catilisis 0 sensores,’ la compresion de los
mecanismos de difusion Raman,? las propiedades opticas de nanoclusters,? el efecto
de los enlaces de hidrégeno sobre la susceptibilidad de los péptidos a la oxidacion,? los
efectos del docking sobre la actividad de inhibidores en tratamientos contra la
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malaria,? los avances extraordinarios en la comprension del magnetismo molecular,?
o de los fenémenos de solvatacion, cruciales en quimica,?®> o en el estudio sobre
amiloides para una mejor comprension de la enfermedad de Alzheimer,?%?" los efectos
de metales como el aluminio sobre el metabolismo de los gllicidos a nivel celular,? las
interacciones entre dicationes y especies de interés biolégico,”® los portentosos
avances en nuestro conocimiento del enlace quimico incluyendo los estados
excitados,®® nuestro conocimiento sobre poliradicales y sus propiedades,’' la
busqueda automatica de mecanismos de reaccion,*? el conocimiento de procesos
relevantes en astroquimica®® y quimica de la atmésfera,® al igual que importantes
innovaciones en catilisis,>* 0 en nuestro conocimiento sobre polioxometalatos,337 y
en nuestra comprension de un fendmeno tan relevante como la aromaticidad,*** los
efectos de la excitacion electronica sobre la reactividad, *° nuestro conocimiento sobre
liquidos ionicos,*' 0 en espectroscopia rovibracional,*? en la que la sinergia entre teoria

2 MacDonald, C. A. and Boyd, R. J., J. Mol. Graph. Model. 2015, 59, 117-122.
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Catalysis 2017, 350, 56-63.
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y experimento es enormemente Util y prometedora,*® en quimica ultrarapida de
iones,** quimica de fulerenos y fulerenos gigantes,*> asi como en la caracterizacion de
las interacciones intermoleculares*® y un larguisimo etc. Pero no me resisto a
mencionar aqui un novedosisimo campo en cuyo nacimiento la quimica teorica y
computacional tuvo absoluto protagonismo, la Attoquimica. De la mano del Prof.
Fernando Martin, galardonado recientemente con el Premio Jaime | en Investigacion
Basica, y en colaboracion con grupos experimentales expertos en tecnologia laser con
pulsos ultra-cortos, ha sido posible seguir la dinamica electronica de moléculas que
ocurre en tiempos de attosegundos. Los sofisticados métodos teoricos desarrollados
por el Prof. Martin, que van necesariamente mas alla de la aproximacion de Born-
Oppenheimer, han permitido interpretar estos fenomenos ultrarapidos que suponen
nada menos que poder medir y controlar el movimiento electronico en sistemas
moleculares complejos como ilustra la Figura 11.

Figura 11. Dinamica ultra-rapida de la fenilalanina iniciada por pulsos de
attosegundos. Calegari, F.; Ayuso, D.; Trabattoni, A.; Belshaw, L; De Camillis, S.;
Anumula, S.; Frassetto, F.; Poletto, L.; Palacios, A.; Decleva, P.; Greenwood, J. B.; Martin,
F. and Nisoli, M., Science 2014, 346, 336-339; Nisoli, M.; Decleva, P.; Calegari, F.; Palacios,
A.and Martin, F., Chem.Rev. 2017, 117, 10760-10825.

42 Cerezo, J.; Bastida, A.; Requena, A. and ZUfiiga, J., J. Quant. Spectr. Radiative Trans. 2014, 147, 233-
251.
43 Uriarte, 1.; Perez, C.; Caballero-Mancebo, E.; Basterretxea, F. J.; Lesarri, A.; Fernandez, J. A. and

Cocinero, E. J., Chem. Eur. J. 2017, 23, 7238-7244.

44 Bolognesi, P.; Bafiares, L. and Alcami, M., Phys. Chem. Chem. Phys. 2017, 19, 19533-19535.

% Wang, Y.; Diaz-Tendero, S.; Alcami, M. and Martin, F., Phys. Chem. Chem. Phys. 2017, 19, 19646-
19655.

46 |efebvre, C.; Rubez, G.; Khartabil, H.; Boisson, J. C.; Contreras-Garcia, J. and Henon, E., Phys.
Chem. Chem. Phys. 2017, 19, 17928-17936.
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Es evidente que por querencias personales, muchos de los ejemplos que he
usado para mostrar el enorme papel dinamizador de la simulacion por métodos de la
guimica tedrica, corresponden a lo que se suele denominar ciencia basica, pero ello no
excluye en absoluto que no haya innumerables aplicaciones con implicaciones
tecnologicas importantisimas, algunas mencionadas de refilon in mi anterior
presentacion, como podrian ser los dispositivos fotovoltaicos; pero me van a permitir
gue rompa aqui una lanza a favor de la ciencia basica, porque vivimos en un mundo
muy tecnificado, y donde la practicidad es la gran diosa, lo que lleva a los politicos a
rendirle casi una absoluta pleitesia, favoreciendo casi exclusivamente la ciencia
aplicada; pero no se enganen, sin ciencia basica no hay ciencia que aplicar. Estaideala
expresd magistralmente el Profesor Pedro Etxenique con el simple titulo de su
conferencia como Académico de Numero de la RAC: “La sublime utilidad de la ciencia
inutil”. De un modo mas prosaico, yo suelo decirle a mis estudiantes que si alguien les
hubiese preguntado a los creadores del primer laser en 1960 sobre la utilidad de su
hallazgo, estoy convencido de que hubiesen contestado, “demostrar que la emision
estimulada de luz es posible” pero hubiesen sido incapaces de anticipar ni la milésima
parte de las aplicaciones practicas que hoy en dia tienen los laseres en los mas variados
dominios de la ciencia, la medicina, la tecnologia, las comunicaciones o el comercio. O
¢se imaginan ustedes la expresion de Joseph Fourier si alguien le dijese la revolucion
gue supuso su famosa Transformada en el desarrollo de la espectroscopia moderna de
alta resolucion? Por todo ello y en la situacion actual en que se han reducido
drasticamente las inversiones en ciencia en nuestro pais, y en particular en ciencia
basica tengo que recurrir una vez mas a la sabiduria de Pedro Etxenique y repetir alto
y claro a los responsables politicos lo que él dijo en la Academia de Ciencias: “La
riqueza de las Naciones se debera cada vez mas a la riqueza de las Nociones’.
Sublime!!! No hay nada que anadir.

Llegados a este punto s6lo me queda pedir la indulgencia del lector si mi relato
no llegd a captar su interés. A los que comienzan a caminar en la senda de la ciencia
recordarles lo que le matematico Yves Meyer, Premio Abel 2017, dijo recientemente en
una entrevista en Madrid “algo que me encanta de la ciencia es que nada es
exactamente de la forma que lo sueinas” jpreciosa invitacion a seguir sonando!, pero
sobre todo recordar lo que dos excelentes investigadores todavia activos, P. B.
Armentrout y J. L. Beauchamp afirmaban en las postrimerias del siglo XX “..y todavia
quedan tantas preguntas sin responder...
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