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La Quimica en el siglo XX y lo que nos depara el siglo XXI

I

Por la celebracion de
nuestros primeros diez

anos.

Eusebio Juaristi*

Festejos de Aniversario:

Para celebrar los diez afos de Educacion Quimica, los Consejos
Editoriales nacional e internacional de nuestra revista han solici-
tado la colaboracion de conocidos educadores e investigadores
de todo el mundo. Sus trabajos abordaran temas de interés para
nuestros lectores y apareceran a lo largo del afio en los diferentes
nudmeros de nuestra revista.

Para iniciar, en este nlimero se presentan las colaboraciones
de cuatro distinguidos latinoamericanos que abordan el tema “La
Quimica en el siglo XX y lo que nos depara el siglo Xx1” desde
distintas perspectivas.

Introduccion

El avance de la ciencia se puede dar de cuatro
maneras (Seebach, 1990): por descubrimiento, me-
diante inventos, a través de desarrollos sistematicos,
y durante el proceso de interpretacién de los feno-
menos observados. Por definicién, un descubrimiento
es algo que ocurre inesperadamente. Asi pues, el
desarrollo de la Quimica en el siglo XXI se vera
afectado por observaciones que inevitablemente seran
resultado de la casualidad (Juaristi, 1992; Eliel, 1992)
o productos de chispazos de genialidad. Sin embar-
go, el analisis de las areas que actualmente son priori-
tarias puede facilitar la prediccién de aquellos temas
de la Quimica que seran mas desarrollados en el
siglo XXI.

En este contexto, los logros de la Quimica en el
siglo XX han sido extraordinarios, tanto desde
el punto de vista basico —el que comprende el cono-
cimiento de la estructura atémica y molecular, asi
como los mecanismos de sus transformaciones (Tid-
well, 1997)— como aplicado —as aplicaciones que
han contribuido a mejorar nuestro nivel de vida—
(Borman, 1998a).

En efecto, a principios de este siglo se demostré
la existencia de los intermediarios catiénicos, radica-
les y ani6nicos, asi como de los carbenos y cetenas.
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I Desarrollo y aplicacion de la
Quimica en el siglo xxi

Ademas, la aplicacién de principios cinéticos y este-
reoquimicos en la determinacién de los mecanismos
de reaccién, se dio por primera vez en 1925. Simul-
tineamente, con el analisis de efectos estéricos y
electrénicos en correlaciones estructura/actividad se
sentaron las bases para el desarrollo racional de la
Quimica, mismo que se fortalecié con la aparicién
de las teorias de resonancia, aromaticidad, mecénica
cuantica y los principios de la simetria orbital.

Quimica analitica

Los tiltimos 40 afios han sido testigos del desarrollo
de nuevas técnicas e instrumentacion, entre las que
destacan las combinaciones de cromatografia de
gases o de liquidos con espectrometria de masas, que
han facilitado el analisis cuantitativo de mezclas cada
vez mas complejas de compuestos quimicos. Espe-
cial menci6n merece el desarrollo de fases estacio-
narias quirales, que permiten la determinacién de
pureza enantiomérica en compuestos quirales.

Por otra parte, desde su aparicion en 1945, la
resonancia magnética nuclear (RMN) se convirti6 en
el método mas valioso de la quimica analitica, con
aplicaciones en biologia, medicina, ciencia de mate-
riales y otras disciplinas. Con avances como la RMN
de transformada de Fourier y el acceso a campos
magnéticos mas grandes se propici6 el desarrollo de
la RMN de s6lidos, RMN multinuclear, RMN de dos o
mads dimensiones, y otras.

Aligual que la RMN, la cristalografia de rayos X
ha tenido una influencia extraordinaria en el avance
de la Quimica. Por ejemplo, el primer trabajo publi-
cado de Linus Pauling describe la estructura crista-
lografica de rayos X del mineral molibdenita (1923).
A partir de entonces, la cristalografia de rayos X se
ha convertido en la técnica mas importante para la
determinacion de estructuras moleculares.

Sintesis organica

El éxito alcanzado durante las tltimas décadas en la
preparacion de moléculas cada vez mds- grandes y
complejas sugiere que pricticamente cualquier mo-
lécula puede ser sintetizada. Efectivamente, gracias
a la creatividad y esfuerzo de los quimicos sintéticos se
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cuenta ahora con un arsenal impresionante de reac-
ciones itiles para la transformaci6én de grupos funcio-
nales o de esqueletos moleculares. Entre los logros
mds impresionantes destacan las sintesis de produc-
tos naturales como la vitamina B-12, la palitoxina, el taxol
y la brevetoxina B, asi como de productos no natu-
rales como el cubano, el prismano y el tetrahedrano.

Polimeros

Aunque en 1923 se pensaba que los polimeros esta-
ban constituidos por pequeifias moléculas unidas por
fuerzas de atraccion intermoleculares, la busqueda
de procesos para la sintesis de hule sintético llevé a
la conclusién de que los polimeros estan constituidos
por miles de pequefias unidades moleculares enlaza-
das a través de un mismo tipo de enlace, generando
una macromolécula. Por sus propiedades utiles, se
cre6 una gran variedad de nuevos materiales sinté-
ticos constituidos por poliésteres y poliamidas ali-
faticas, tales como el nylon 66 a partir de acido
adipico y 1,6-diaminohexano. Los catalizadores de-
sarrollados por Ziegler y Natta en 1953 y 1954

condujeron al desarrollo de una gran cantidad de

nuevos polimeros, asi como a la produccién indus-
trial de hule “natural”, el cis-poliisopreno. En este
contexto, en el siglo XX se desarrollaron también
materiales inorganicos de enorme utilidad industrial:
las zeolitas, que son aluminosilicatos microporosos en
los que AlO, y SiO, se unen en grandes estructuras
tridimensionales. Diversos iones y moléculas peque-
fias pueden penetrar los poros del enrejado de zeolita en
procesos cataliticos, de separacion, etcétera. Por ejemplo,
como catalizadores, las zeolitas se usan en la conver-
sion del petréleo a gasolina y otros combustibles.

La estructura del ADN
Los acidos nucleicos también dan lugar a la forma-
ci6n de macromoléculas con una gran importancia
biolégica. En 1953 Watson y Crick propusieron el
modelo de “doble hélice” para la estructura del ADN,
que puede en principio ser estudiada y modificada
mediante metodologia quimica, con implicaciones
genéticas que apenas se empiezan a explorar.
Limitaciones de espacio no permiten incluir en
esta breve introduccién otros aspectos relevantes del
avance de la Quimica en el siglo XX. Sin embargo,
descubrimientos y/o inventos tales como los mate-
riales superconductores, los fulerenos, los lasers, la vol-
tametria ciclica, la espectroscopia atémica y molecu-
lar, ylafision nuclear han sido determinantes para marcar
el rumbo que la Quimica seguira en el siglo XXI.
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¢Qué nos depara el siglo xxi?

A pesar de los grandes logros de la Quimica en el
siglo que esta por concluir, es importante sefialar que
las contribuciones mas transcendentales iestan ain
por llegar! Dada la magnitud de la influencia de las
metodologias quimicas en otras disciplinas como la
biologia, la farmacologia, la medicina, la ciencia de
materiales, la fisica, etcétera, es seguro que la Qui-
mica de] siglo XXI continuara siendo “la ciencia por
excelencia” (Seebach, 1990).

{Cuales son los problemas mas apremiantes a
los que nos enfrentamos actualmente? No cabe duda
de que la lista incluye
¢ la produccién insufiente de alimentos;

o las enfermedades;

o el agotamiento de las fuentes de energia;

e el deterioro del medio ambiente;

Es indudable que la Quimica jugara un papel central
en la solucion de estos problemas.

Alimentacion
En la actualidad, millones de personas, princi-
palmente en los paises menos desarrollados, sufren
omueren de hambre. Se requiere pues del desarrollo
de compuestos agroquimicos que mejoren el rendi-
miento de los cultivos. Asimismo, la Quimica y la
Biologia se combinaran en el desarrollo de variantes
genéticas de plantas, que presentaran resistencia a
las plagas, a la escasez de agua y nutrientes, etcétera.
Por supuesto, los problemas de hambrunas y de
mala alimentacién seran mas controlables cuando
detengamos el crecimiento de la poblacion. Aqui la
Quimica serd esencial a través de la produccién de
anticonceptivos mas eficientes.

Desarrollo de farmacos

Uno de los problemas sociales en los que la Quimica
ha tenido mayor impacto es en el cuidado de la
salud humana a través del desarrollo de medicinas.
Aun hay mucho que hacer en nuestros paises para
producir medicinas mas baratas. Por supuesto, enfer-
medades como la malaria y la amibiasis siguen cons-
tituyendo una verdadera calamidad. De la misma
manera, al irse incrementando las expectativas de
vida de la poblacién, enfermedades y padecimientos
como son el mal de Alzheimer, la hipertensién, la
osteoporosis, la diabetes, las deficiencias cardiacas,
el cancer, etcétera, (Whitesides, 1990) se convierten
en prioritarias. La importancia de la Quimica para
resolver estos problemas es cada vez mayor, pues
la gran mayoria de las medicinas son compuestos
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quimicos preparados mediante sintesis quimica.

Por otra parte, es un hecho que la lucha contra
los microbios parece interminable, pues muchos de
ellos se vuelven resistentes a los antibiéticos y farma-
cos disponibles. Asi, tendremos que generar far-
macos mas efectivos, antibi6ticos invencibles o va-
cunas especificas, para lograr vencer en esta batalla.

Durante las tltimas décadas, los quimicos han
buscado descubrir nuevas medicinas mediante pro-
cedimientos empiricos, sabiendo muy poco acerca
de la estructura tridimensional de los receptores
biolégicos. Muchas veces los compuestos a prueba
se administraron a organismos enteros. Con el avance
reciente de la tecnologia computacional y analitica,
los métodos para el desarrollo de firmacos son cada
vez mas racionales, empleando el modelaje molecu-
lar para el disefio especifico de ligantes a partir de la
estructura precisa del sitio activo (Boyd, 1998).

En los préximos afios, la Quimica Combinato-
rial, es decir, la sintesis en paralelo y potencialmente
automatizable de una serie de compuestos, seguira
desplazando los métodos tradicionales del dise-
fio/evaluacién de fairmacos, “uno por uno”. Efecti-
vamente, la Quimica Combinatorial provee la tec-
nologia para la sintesis de diferentes moléculas en
grandes niimeros, mismas que son entonces exami-
nadas ripidamente en la biisqueda de las propiedades
de interés. Se ha argumentado que mientras un buen
quimico puede sintetizar entre 50 y 100 compuestos por
afio de lamanera convencional, el mismo quimico podria
preparar cientos de miles de fArmacos potenciales utili-
zando la Quimica Combinatorial (Borman, 1998b).

Sintesis enantioselectiva

A solo dos afios del siglo XXI, una de las dreas de la
Quimica que presenta mayor actividad es la relacio-
nada con la sintesis de compuestos enantiomerica-
mente puros (Helmchen, 1995). Es de esperarse que
en un futuro cercano se habran ya desarrollado
métodos practicos para la preparacién de esencial-
mente cualquier tipo de compuestos quirales. Mas
aidn, se contara con variantes cataliticas, utilizadas a
grande escala en la industria quimica. Por otra parte,
se conocera en gran detalle el mecanismo y la natu-
raleza de las interacciones moleculares que dan lugar
a la estereoselectividad de dichas reacciones.

Una de lasrazones principales por las que el area
de la sintesis enantioselectiva continuara siendo prio-
ritaria en el siglo XXI es el hecho de que los seres
vivos estdn formados con moléculas quirales, que in-
teractian de diferente manera con compuestos enan-

tioméricos. Asi, es comiin que uno de los farmacos
enantioméricos sea activo (el eutbmero) mientras que
el enantibmero opuesto sea inactivo (el distémero)
(Boyd, 1998). Como resultado, la industria farmacéu-
tica se estd viendo obligada a producir agentes tera-
péuticos enantiopuros en vez de mezclas racémicas.

La sintesis de compuestos enantiopuros se pue-
de llevar a cabo de tres formas (Boyd, 1998): 1) Por
separacion de enantiémeros (resolucién de racema-
tos}; 2) mediante reacciones enantioselectivas, en las
que un sustrato proquiral reacciona con un reactivo o
catalizador quiral para generar selectivamente uno
de dos posibles productos enantioméricos y 3) via la
modificacién de sustratos quirales como son los pro-
ductos naturales. Posiblemente la catalisis enantioselec-
tiva (Noyori, 1994; Corey, 1998) sea la metodologia que
mostrara un mayor desarrollo en las proximas décadas.

Fuentes alternas de energia

No hay duda de que al ritmo presente de consumo,
durante el siglo XXI acabaremos con el petréleo
disponible en el planeta. Un poco mds nos durara e] gas
natural, pero es evidente que necesitaremos otras fuen-
tes de energia para sustituir los combustibles actuales.

Es previsible que en el siglo XX1la fusion nuclear
compita con la fisidn nuclear en la produccién de
energia (Borman, 1991). En los reactores de fusién,
atomos de deuterio y tritio se fusionan, generando
helio y neutrones con alto contenido energético.
Estos neutrones atraviesan las paredes del reactor
paraincidir en la chaqueta que lo rodea, absorbiendo
dicha energia en forma de calor que se usa para
producir vapor, que a su vez genera electricidad.

Entre las ventajas de los reactores de fusion
destaca el hecho de que no se producen los contami-
nantes que de otra manera contribuyen a la lluvia
icida o al calentamiento de la atmésfera. Asimismo,
el deuterio es disponible en cantidades ilimitadas a
partir del agua de mar, mientras que el tritio se puede
formar in situ, aunque prevalecen aiin dificultades
técnicas, no tanto en los aspectos quimicos sino en
los detalles fisicos e ingenieriles del proceso.

Otra alternativa promisoria es la conversién
fotoquimica de la energia solar. En este contexto, es
casi seguro que cuando agotemos los yacimientos de
petréleo, nuestros automéviles se moveran mediante
baterias, por lo que nuestra capacidad para producir
energia eléctrica tendra que ser mucho mayor.

Proteccién del medio ambiente
Es indudable que por su complejidad y urgencia este
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tema ser4 prioritario durante el pr6ximo siglo. (Whi-
tesides, 1990). Entre los aspectos més apremiantes
estan: 1) el calentamiento de la atmésfera y los
cambios climaticos que son consecuencia de la acti-
vidad humana; en especial, por la combustion de
gasolinas y carbén; 2) el manejo de los desechos
industriales y de la basura urbana; 3) la extinsién de
especies animales y vegetales; 4) la contamina-
cién del agua; 5) el uso de pesticidas; 6) la destruc-
cién de la capa de ozono; 7) la radiacién producida
por desechos radioactivos; 8) la contaminacion del
aire por fabricas y automéviles, y 9) la lluvia acida.

Aunque actualmente la Quimica estid siendo
atacada como responsable de muchos de estos pro-
blemas, precisamente esta ciencia tendra un papel
primordial en la solucién de todos estos temas. Por
ejemplo, los métodos analiticos son necesarios para
identificar y cuantificar los compuestos involucra-
dos, asi como para determinar la cinética de los proce-
sos que los producen. Mediante la Quimica se desa-
rrollardn métodos alternos para la produccién de
energia o combustibles que no generen CO,. Nove-
dosas técnicas quimicas permitiran el aprovecha-
miento de la basura y de los desechos industriales.
Igualmente, ligantes quimicos ayudaran a limpiar el
agua o sitios contaminados, mientras que diversos
reactivos y catalizadores transformaran moléculas
toxicas en productos ttiles.

Un aspecto de gran interés y relevancia en el
siglo XXI sera la sustitucion de tecnologia quimica
actual por procesos mds limpios y eficientes. En
particular, reacciones que se lleven a cabo en disol-
ventes inocuos y que procedan con mejores rendi-
mientos, sin productos laterales.

Quimica bioorgénica
La conexion de la Quimica con la biologia jugara un
papel cada vez mas importante para el entendimien-
to de los fen6menos asociados con la vida. Mediante
reprogramacion genética y la neuroquimica se po-
dran corregir defectos genéticos a tiempo (Baum,
1998). El proyecto del Genoma humano, que se inici6
en 1985, se concluira en unos 10 afios mas, revelando
80 000 genes, es decir, 80 000 nuevos compuestos
quimicos que deberan ser investigados en su estructura
y reactividad, para ser aprovechados en diversas tecno-
logias, biomedicina, agricultura, etcétera (Gettys, 1998).
Para algunos investigadores como P. Dervan,
uno de los proyectos mdis relevantes del préximo
siglo sera la aplicacién de la Quimica para contestar
la pregunta “¢Existe la vida en otros planetas?”. En
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efecto, se espera que para el afio 2010 aproximada-
mente 30 naves espaciales habran sido enviadas al
espacio con la tarea de colectar muestras y determi-
nar si existen organismos primitivos fuera de la tierra
(Gettys, 1998). Para otros investigadores como R.
Breslow (Breslow, 1998), sera prioritario el estudio
de los organismos marinos, el entender como funciona
el cerebro, en particular el mecanismo quimico de
procesos como la memoria. También se conoceran
las consecuencias de la conformacién adoptada por
proteinas para determinar su actividad. Se compren-
derd como interactian los componentes celulares
para generar vida, se lograra la sintesis de enzimas y
membranas artificiales, y se determinara el origen de
la vida.

Quimica supramolecular

Un gran niimero de fenémenos biolégicos involu-
cran la asociacion selectiva de un sustrato por parte
de un receptor, para dar lugar a “supermoléculas”
que presentan un balance entre la rigidez y flexibili-
dad necesarias para que el complejo pueda realizar
su funcién. En afios recientes, un nimero cada vez
mayor de quimicos se dedican a estudiar precisa-
mente las fuerzas de interacci6én intermolecular no
covalentes, responsables del reconocimiento mo-
lecular asi como los cambios conformacionales que
resultan de la asociacion. Ademas, con el objeto de
preparar modelos efectivos de los receptores biol6-
gicos, diversos ligantes como los éteres corona, crip-
tandos, etcétera, han sido sintetizados (Cram, 1986;
Lehn, 1990), algunos de los cuales han demostrado
efectividad en catalisis y en fenémenos de transpor-
te. Entre los numerosos receptores moleculares sin-
téticos, los hay que pueden reconocer muchos tipos
de sustratos como por ejemplo esféricos, tetraédri-
cos, lineales, i6nicos o neutros, etcétera.

Entre las lineas de investigacion de mayor inte-
rés en el siglo XXI estan el desarrollo de dispositivos
moleculares capaces de efectuar tareas como la
transferencia de informacién, cooperatividad de fun-
ciones, catélisis y autoreproduccién. Por ejemplo, el
reconocimiento molecular puede producir cambios
electrénicos, idnicos, 6pticos y/o conformacionales
que conducen a la generacién de sefiales’ quimi-
cas, que activan diversos procesos. Por cierto, los
dispositivos moleculares son sistemas quimicos orga-
nizados estructuralmente en arquitecturas supermo-
leculares, de modo que la integracién de la actividad
de cada componente da lugar a la funcién especifica
del dispositivo, como puede ser el reconocimiento
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de sustratos y la respuesta a estimulos externos (luz,
electrones, iones, moléculas, etcétera).

Nuevos materiales

Durante los tltimos 20 aiios se ha puesto de mani-
fiesto un renovado interés por el desarrollo de los
llamados materiales avanzados. Por ejemplo, en el
area de ceramicas se han desarrollado materiales
mucho maés resistentes, superconductores de tempe-
ratura alta, etcétera, mientras que en el area de
polimeros ha habido avances muy significativos en
la preparacion de cristales liquidos, membranas sin-
téticas, polimeros sensibles a la radiacién y polime-
ros termoestables (Dagani, 1998).

El desarrollo tecnolégico en el siglo XXI de areas
como el transporte, control ambiental, almacena-
miento y distribucién de energia, la microelectréni-
ca, etcétera, dependera fuertemente de la disponibi-
lidad de nuevos materiales avanzados. Por ejemplo,
para obtener componentes computacionales electré-
nicos mas eficientes se requieren materiales ultrasen-
sibles a diversos tipos de radiaci6n, asi como polime-
ros de muy baja polaridad pero alta resistencia
térmica, para actuar como microaislantes.

Otros materiales con estructura y propiedades
muy interesantes son los llamados nanotubos que
por su resistencia, a pesar de extrema pequefiez,
permiten el manejo y modificacion de objetos en la
escala molecular. Asimismo, las propiedades electro-
nicas de los nanotubos son notables: pequefios cam-
bios estructurales pueden conducir a cambios sustan-
ciales en las caracteristicas metalicas o semiconductoras,
(Wilson, 1998) de interés en la miniaturizacién de
componentes electrénicos.

Comentarios finales

Lejos de ser una ciencia “agotada”, la Quimica man-
tiene su papel central en el mejoramiento de la
calidad de vida de la humanidad. El desarrollo futuro
de la Quimica sigue dependiendo del conocimien-
to detallado de la estructura molecular y del meca-
nismo de sus transformaciones. El avance del cono-
cimiento serd mdis notable en 4reas como en el
estudio de los procesos bioquimicos, el reconoci-
miento molecular, el analisis conformacional de pép-
tidos y macromoléculas, y la reactividad de com-
puestos organometalicos.

La aplicacién (y comercializacion) de la Quimica
serd mas visible en tecnologia como la ingenierfa gené-
tica y la farmacéutica, en la proteccion del ambiente,
en el desarrollo de fuentes alternas de energia y en

la preparacion de materiales avanzados para su apro-
vechamiento en tareas cada vez mas especializadas.

En conclusién: el siglo XXI serd una buena y
excitante época para los quimicos que gusten del co-
nocimiento de la materia y sus transformaciones y
que busquen contribuir al bienestar de la humanidad.
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