Estructura del futboleno, Cg.

FISICOQUIMICA (I)

Futholeno - Cgp

Alejandro Pisanty Baruch*

1. El chisme casi completo

En el medio cientifico hay gran excitacién por conocer
las propiedades de una nueva sustancia, el “futboleno”.
Y no es para menos: se trata de una nueva forma del
carbono puro, distinta completamente de los vigjos co-
nocidos grafito y diamante. Curiosamente para ser una
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NOTA. El futboleno plantea una oportunidad fantastica —que uno
estarfa moralmente obligado a desaprovechar— de reunir muchos
temas separados de fisica atémica y molecular, de espectroscopfa y
espectrometria al modo de los fisicos y al modo de los quimicos, de
fisica del estado sélido, de quimica orgénica, etcétera, es decir, una
oportunidad excepcional de hablar de muchas cosas de las que uno
no sabe.

Ni debiera uno meterse a estudiar un tema en el que no necesaria-
mente va a hacer investigacién, por el puro interés en reunir preci-
samente esa variedad de Areas. Es la clase de cosa mas prohibida que
hay en estos tiempos de evaluaciones, planes, proyectos, informes,
“estimulos” y todo lo que mi amigo Emilio Orgaz llama “puntejadas”.

forma alotrdpica estable a temperatura y presién am-
bientes y en la atmdsfera, hasta ahora sélo se le conoce
sintético.

La historia del futboleno es reciente, pero con algu-
na raiz a dos décadas de distancia. La posibilidad de que
existieran compuestos con su estructura fue propuesta
por primera vez (impresa) en Japon en los afios setenta.
Sin embargo su sintesis s6lo se logré en 1985.

En ese afio, los investigadores Kroto (inglés) y Sma-
lley (americano), y sus colaboradores en la Universidad
Rice en Houston, estaban realizando experimentos con
el objeto de evaporar pequenas cantidades de grafito en
el vacio. Se proponian producir pequefios fragmentos
moleculares, cadenas cortas de carbono, para tratar de
correlacionar sus espectros con los observados por los
astrénomos en el polvo intergaléctico.

En esos experimentos, se produce la evaporacién
del grafito por la aplicacién de un rayo laser y las
moléculas resultantes se estudian en un espectrémetro
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de masas, el cual permite conocer la distribucién de las
masas de los fragmentos formados. Al variar las condi-
ciones de reaccién, es decir, la atmésfera de helio en la
que ocurre la evaporacién y otras variables experimen-
tales, Kroto y Smalley observaron que se presentaba
siempre un fragmento molecular formado por 60 car-
bonos. Su ubicuidad sugeria que se trataba de una
molécula sumamente estable.

Kroto y Smalley se dieron a la tarea de determinar
qué estructura podia tener esa molécula, con un niimero
tan desusadamente alto de Atomos de carbono, que
fuera excepcionalmente estable. Consideraron diversas
estructuras que podrian derivarse de pequefios frag-
mentos de una l4mina de 4tomos de carbono del grafito
que, como se sabe, es un mosaico formado exclusiva-
mente por hexdgonos.

Al ver cémo podria enrollarse sobre si mismo uno
de estos objetos, formando uno de forma maés bien
globular, se dieron cuenta de que se podia formar algo
parecido a un domo que uno de ellos habfa visto en
Montreal. Una rapida visita a la biblioteca le puso en
las manos al gran clésico de los domos, el arquitecto
norteamericano Buckminster Fuller, y una répida ins-
peccién de este libro le hizo notar que podia obtener una
estructura como la que buscaba si no la formaba exclu-
sivamente con hexdgonos; en lugar de ello, deb{a incluir
algunos pentdgonos.

Doblando papel, Smalley pudo rdpidamente cons-
truir un objeto con sesenta vértices que es un poliedro
formado por 12 pentdgonos y 20 hex4gonos, distribui-
dos exactamente como en un balén de futbol soccer. Al
dia siguiente en el laboratorio, tuvo que convencer a sus
colegas de que esa era una hipétesis creible. Lo logré
cuando uno de sus quimicos meticulosamente marcé
con etiquetas los posibles dobles enlaces carbono-carbo-
no y vio que alternaban estrictamente con los enlaces
sencillos. De alli, una publicacién en Nature y la fama.
(Se sabe ahora que son muy estables las estructuras
geodésicas en que los pentagonos no colindan; la més
pequeiia corresponde también al que puede ser el mas
pequefio futboleno estable, C32).

Conviene recordar que esta estructura no fue in-
ventada por los fabricantes de balones de futbol, sino
que es conocida desde la antigiiedad. Lleva hoy el nom-
bre de icosaedro truncado (puede efectivamente obte-
nerse a partir de un icosaedro, cortando de éste los
vértices de manera apropiada). Tiene la misma simetria
que un icosaedroy que un dodecaedro, y ha sido ilustra-
da entre otros por Leonardo da Vinci y por Johannes
Kepler. Este tltimo la consideraba parte de su esquema
del universo, en el que los cuerpos celestes estarian
distribuidos en capas sucesivas, como las de una cebolla,
en los vértices de poliedros altamente simétricos. Entre
muchas otras fuentes para asomarse a la geometria de
este objeto, invito a consultar el fascinante libro
Symmetry through the eyes of a chemist, de Istvan y
Magdolna Hargittai.

Faltaba encontrar un nombre parala nueva sustan-
cia. En honor a su arquitecto, llamaron buckminsterfu-
llereno a la nueva sustancia. En su articulo en Nature
dejan constancia de otras alternativas, como futboleno,
boleno, y varias més. En el mundo hispanico estamos
prefiriendo futboleno, mientras que entre los anglopar-
lantes el nombre en uso hoy es “buckyballs” y en muchos
articulos empieza a aparecer simplemente la abreviatu-
ra Bf casi como un simbolo quimico mas.

Hablando de nomenclatura, anotaré que me parece
que no es muy justo decir que el futboleno es un com-
puesto, ya que esté formado exclusivamente por carbo-
no; el futboleno es sélo una forma de un elemento. Asi
que trataré de referirme a él siempre como sustancia
—o0 seguin el caso molécula o sélido— y que sé6lo una
traicién de Freud me permita volver a llamarlo com-
puesto.

Kroto y Smalley no eran los tnicos interesados. Por
muchos afios Lamb y Huffman en Arizona habian estu-
diado también el polvo interestelar, e intentaron produ-
cir una especie de “polvo interestelar sintético”. Junto
con Kritschmer y colaboradores en Alemania, produje-
ron en 1990 un procedimiento de sintesis mucho mas
productivo que el de Smalley.

Enlatécnica de Kratschmery Huffman, una fuente
de potencia de soldador sirve para producir la evapora-
cién de dos electrodos de grafito en un recipiente cerra-
do. De las paredes del recipiente se rasca después el
hollin depositado, del cual se extrae por disolucién en
cloroformo una mezcla de Cgo y C70, otro fullereno
estable. Finalmente estos dos compuestos se separan
por una de las técnicas mas simples y comunes del

" laboratorio quimico, la cromatografia en columna.

El anuncio de la técnica de Kriitschmer y Huffman
produjo una verdadera explosion entre los quimicos y
los fisicos, ya que permite obtener décimas de gramo de
Ceéo por dia (modificada por Haufler, Smalley y otros,
llega a gramos por dia actualmente).

Estas grandes cantidades permiten obtener Ceo
sélido, purificarlo muy completamente, y someterlo a
toda clase de estudios fisicos y quimicos.

Dice Stoddart, en una breve y excelente revisién
(Angewandte Chemie, International Edition in En-
glish 30 [1], 70 (1991)) que sélo es cuestion de tiempo
encontrar una sfntesis de futbolenos que dé kilos por
dia. Los mejores rendimientos actuales son del orden de
15% respecto al material inicial del electrodo de grafito.

El cuento, bastante completo, de la historia del
futboleno aparece en un articulo de Smalley en The
Sciences de marzo/abril de 1991. Reunidos él, Kroto y
Huffman en una sesién de medianoche del Congreso de
Marzo de 1991 de la Sociedad Americana de Fisica, se
vefa un acuerdo general entre las distintas versiones de
1a historia y, en el trasfondo, cref entender un jaloneo
por la prioridad en el descubrimiento. A no dudar esta
a la vista un Nobel, faltando saber a quién se le concede
(y en qué, en quimica o en fisica —aunque dificilmente
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un fisico aceptara la ofensa de recibir incluso un premio
Nobel en Quimica).

2. Estructura y su confirmacién, ademas de
espectros vibracionales

La audaz propuesta estructural de Smalley y Kroto se
tiene practicamente por confirmada. Las principales
evidencias a favor de la estructura vienen hasta ahora
de la espectroscopia.

El espectro de resonancia magnética nuclear de 3¢
muestra una linea \nica, estrecha, con un corrimiento
quimico de 143.2 ppm. El hecho de que sea tnica esta
linea es producto de que todos los 4tomos de carbono
sean equivalentes entre si por simetria, es decir, la
molécula vista desde cada uno de ellos es exactamente
igual (no ocurre esto por ejemplo en el segundo fullereno
mas estudiado, C7¢, con una estructura mas alargada
que Ceg0 en la que hay cinco clases diferentes de carbo-
nos). La posicién de la linea en 143.2 ppm la ubica en
un intervalo caracteristico de carbonos con enlaces des-
critos por la hibridacién spz, tipica de los electrones x
de los sistemas de dobles enlaces conjugados.

Los espectros vibracionales muestran un nimero
muy reducido de lineas, como corresponde también a
una estructura molecular altamente simétrica en la que
los numerosos modos normales vibracionales estdn reu-
nidos en unos cuantos grupos de muy alta degeneracién.
Y vaya que llega a ser alta: algunas representaciones del
grupo de simetria icosaédrico In son quintuplemente
degeneradas. Quiza la observacién de espectros vibra-
cionales mas completa hasta la fecha sea la de Bethune
y colaboradores, del laboratorio de la IBM de Almadén
en San José, California. Sus mediciones de espectros
infrarrojo y Raman producen un catélogo completo de
las lineas espectrales de origen vibracional del Cego.

Las vibraciones y las rotaciones del Cgo no son
completamente independientes unas de otras; las cons-
tantes de acoplamiento rovibracional han sido calcula-
das recientemente y comparadas con los experimentos.

En estos dias es posible ver realmente muchas es-
tructuras atémicasy moleculares gracias al microscopio
de tunelaje electrénico de barrido (STM). En esta téc-
nica, un efecto cudantico llamado “efecto tinel” permite
que una punta muy fina de un conductor recorra (“ba-
rra”, de allf el término barrido) una superficie, regis-
trando la minima corriente eléctrica que se establece
entre ella y la superficie. La interpretacién de este
registro permite producir una imagen de la superficie y
de las moléculas depositadas en ella.

A fines de 1990 se publicaron en Nature dos infor-
mes distintos con imigenes de STM de Cgo. La resolu-
cién en ellas es suficiente sélo para observar a las
moléculas y sus agregados, pero no a los 4tomos indivi-
dualmente. Los investigadores de la IBM han hecho
circular ya extensamente nuevas imigenes de resolu-
ci6n atémica del futboleno. Estas dejan a la vista clara-
mente caras pentagonales y marcan asf una evidencia

verdaderamente visual de la realidad de la estructura
descrita.

Claro, en realidad desde 1985 todo quimico o fisico
que supo de esta molécula vio capturada su imagina-
cién. Es fascinante que exista en el mundo microscépico
una estructura tan compleja. Intrigados por su enorme
estabilidad, Huffman y otros se han dado a la tarea de
buscar el futboleno en la naturaleza, principalmente en
los espectros del polvo del espacio (sin éxito hasta aho-
ra).

3. Estructura electrénica, principalmente teoria
Se han hecho desde 1985 numerosos estudios sobre Cgg.
Muchos de ellos han debido ser tedricos, por la escasez
y dificultad de obtencién del material que se sufrié hasta
1990, en que éstas fueron superadas por la técnica de
Kritschmer. Asi, cuando los fisicos y los quimicos em-
pezaron a hacer experimentos abundantes y refinados
en 1990 y 1991, disponian ya de una buena bateria de
cdlculos de las propiedades del futboleno para orientar-
los. Estos calculos, puede decirse, andaban por alli es-
perando un experimento que los refutara o los confir
mara.

Por ejemplo, de 1985 a 1990 se habian publicado
cerca de una decena de célculos teéricos de la estructura
electrdnica del futboleno y de las propiedades derivadas
de esa estructura electrénica. Estos van desde el nivel
mas crudo, usando el modelo de Hiickel, hasta calculos
a primeros principios (“coupled Hartree-Fock”) em-
pleando conjuntos grandes de funciones de base (la mas
satisfactoria usada hasta la fecha, STO 6-31G*, es enor-
me; otra base satisfactoria, STO triple-zeta con polari-
zacién, esta formada por 1140 funciones). Sin embargo,
para el calculo de algunas propiedades, los propios au-
tores encuentran que la base 6-31G* es insatisfactoria.

Lo que ya se ha establecido claramente es que el
futboleno Cg0 con estructura de icosaedro truncado es
una molécula de capa cerrada, con un “gap” o brecha
energética respetable, es decir, con una separacién
grande entre los orbitales mas alto ocupado (HOMO) y
mas bajo no ocupado (LUMO) (decimos en los pasillos
que para calcular esto se han tenido que sacar “lhumo
del IHOMO”). Esta separacién es de alrededor de 8 eV.

Los espectros fotoelectrénicos han confirmado ex-
perimentalmente las principales caracteristicas calcu-
ladas hasta la fecha (a saber, que los estados mas altos
ocupados son de simetrias hy, hg y gg; la degeneracién
de los h es cuadruple y la de los g es quintuple). El
potencial de ionizacion es de 7.6 eV.

Desde luego esto requiere sacar del closet algunos
conceptos quimicos basicos y repintarlos. Esta separa-
cién y una importante deslocalizacién electrénica son
caracteristicas de los compuestos orgédnicos arométicos
(como la serie benceno, naftaleno, fenantreno, antrace-
no...), que tienen como extremo al grafito. Hay que
tener cuidado, sin embargo, porque la analogia con el
grafito tiene limites: el grafito es un semimetal en el que
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la separacién entre HOMO y LUMO es cero para la capa
bidimensional, es decir, considerando sélo al sistema 7,
y muy pequefia aun si se incluyen los efectos de interac-
cién entre las capas planas de atomos que lo forman.

El otro punto a considerar al hablar de aromatici-
dad en el futboleno es que los quimicos estamos acos-
tumbrados a lamar aromaticos a sistemas moleculares
planos. La extensién del concepto de aromaticidad, y la
existencia del sistema 7 a tres dimensiones deben ha-
cerse con cuidado. Entre otros, se ha ocupado de ello
Haddon, quien describe en Accounts of Chemical Re-
search 21, 243 (1991) qué puede entenderse en tres
dimensiones por “orbital z” (el hibrido entre s y p
localmente ortogonal a los hibridos que describen enla-
ces o) e ideas como la “rehibridacién” que permiten
estudiar sistemas aromaéticos tridimensionales, como el
que nos ocupa o bien algunos conocidos de mucho més
tiempo para los quimicos.

Asf se vuelve mas digerible una imagen bésica del
futboleno que describe su estructura electrénica: el
futboleno se puede ver como un sélido casi esférico que
tiene por dentro y por fuera de su cdscara una nube
electrénica n. Como la ha mostrado Bernholc se ve
ademds que se trata de una densidad electrénica distri-
buida en una regién estrecha, cercana a la superficie
descrita por los 4tomos, la cual deja un hueco grande de
densidad electrénica casi nula en el centro de la mo-
lécula.

4. El pleito del diamagnetismo
Haddon es uno de los contendientes en la que parece ser
en este momento la controversia més caliente alrededor

de las propiedades moleculares del Cgy. Esta se refiere -

al magnetismo del futboleno. Kroto y Smalley, en el
articulo fundador en Nature de 1985, especulaban que
la deslocalizacién electrénica en Cgy deberia permitir
que un campo magnético aplicado sobre la molécula
induzca grandes corrientes eléctricas; éstas se deben
formar de tal manera que se opongan al campo aplicado,
fenémeno conocido como diamagnetismo.

Haddon y Elser han hecho un cdlculo muy simplifi-
cado de las “corrientes de anillo” del futboleno, basado
en el modelo de Hiickel para los electrones 7 y en
simplificaciones adicionales para describir el efecto del
campo magnético. Segiin ellos, resulta que sorprenden-
temente las corrientes de anillo, y por lo tanto el dia-
magnetismo, estAn drasticamente suprimidos en el fut-
boleno.

En contradiccién con esto, Fowler, Lazzeretti y
Zanasi, con base en uno de los célculos de estructura
electrénica mas ambiciosos realizados hasta ahora so-
bre futboleno, encuentran que el diamagnetismo debe
ser apreciable en el futboleno Cgo. Concurren con su
opinién un analisis empirico de Schmaltz, y un estudio
de los corrimientos quimicos en RMN del propio Fowler.

Claro est4 que la dltima palabra la tendr4 el expe-
rimento. El analisis de RMN de Fowler es un paso

experimental pero est4 sujeto parcialmente a los efectos
de la interpretacién, y a incertidumbres que el propio
Fowler es el primero en sefialar. En particular, refiere
que su base 6-31G* puede no llevar a convergencia una
componente de la susceptibilidad que es una funcién de
respuesta y se calcula como una perturbacién a segundo
orden.

En el Congreso de Marzo de 1991 de la Sociedad
Americana de Fisica se hizo un anuncio de una medicién
experimental de la susceptibilidad magnética del futbo-
leno que parece dar la razén a Elser y Haddon, es decir,
un equipo de trabajo de los Laboratorios Bell formado
entre otros por los propios Haddon y Elser encuentra
que el diamagnetismo de Cg0 es pequefio y que por lo
tanto lo serdn también las corrientes anulares. Segura-
mente falta poco tiempo para tener una explicacién
consistente de todo lo medido, calculado y discutido
sobre el diamagnetismo del futboleno.

5. El futboleno sélido

Para la fase sélida del futboleno, que constituye como
dije al principio una nueva forma alotrépica del carbo-
no, se ha podido establecer que se trata de una fase
hexagonal de empaquetamiento denso casi ideal; los
cristales obtenidos hasta ahora son ligeramente desor-
denados pero permiten establecer las constantes de
malla comoa = 10Ay ¢ = 16 A que corresponden a
un empaquetamiento de esferas casi ideal. Ha habido
debate con los investigadores de los Laboratorios Bell
dela ATT y de algunas otras instituciones, que encuen-
tran una estructura de empaquetamiento denso de es-
feras distinta, a saber, ciibica centrada en las caras (fcc).

Las moléculas de futboleno en el cristal podrian no
estar todas orientadas igualmente. El hecho de que sean
casi esféricas vuelve dificil determinar esta anisotropia.
Los experimentos de RMN muestran una rotacién ra-
pida de las moléculas; ésta aparece inhibida al depositar
Cs0 sobre oro o grafito, lo cual permite tomar las im4-
genes de STM con resolucién a nivel atémico citadas
antes.

Aparentemente el futboleno sélido tiene muchos
modos normales de movimiento de baja energia; una
fraccién importante de ellos podria ser de caracter
rotacional. Entre otros informes que sélo conozco frag-
mentariamente, quiero destacar la posibilidad, que apa-
rece en los experimentos de Meijer y Bethune, de que el
futboleno sdlido tenga estados electrénicos extendidos
—de éstos resultaria algin cardcter metalico.

En un articulo que debi6 publicarse en Nature en
abril pasado, los investigadores de la ATT informan que
al impurificar el futboleno s6lido con metales alcalinos
han logrado obtener muestras con buena conductividad
eléctrica y, lo que es més interesante, tienen evidencia
aparentemente incontestable de que el futboleno impu-
rificado con potasio es superconductor, con una tempe-
ratura critica de superconductividad alrededor de los
18 K. Cabe subrayar que el potasio est4 alojado en los
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espacios intersticiales que quedan entre las distintas
moleculas de futboleno, y no insertado en ellas.

La temperatura critica de 18 K es sumamente alta,
ya que el sistema de referencia aqui debe ser grafito
intercalado que la tiene quizds un orden de magnitud
inferior. Est4 por caracterizarse toda la fenomenologia
de este sistema, pero de entrada se puede sospechar que
el origen de la superconductividad aqui sea un mecanis-
mo BCS tradicional.

Me “suena” a que pueda suceder lo siguiente: la
gran disponibilidad de estados vibracionales (y rotacio-
nales y rovibracionales) de las “moleculotas” enlazadas
entre si mas bien débilmente pone a la mano muchos
posibles acoplamientos entre el electrén y la malla. Si el
metal alcalino, o éste m4s los estados electrénicos ex-
~cndidos propios que podria tener el futboleno, ponen
en la malla suficientes electrones “metalicos”, es posible
alguna interaccién del tipo del acoplamiento electrén-
fonén que dé lugar a la superconductividad. Especula-
ci6én delego. Ciertamente hay una renovada expectativa
de conocer los resultados de investigaciones hechas
sobre el futboleno por esta razén.

Como quiera, hay que notar aqui algo importante:
la molécula del futboleno tiene un radio lamativamente
pequeifio para el nimero de dtomos que la forman. Es
apenas un poco mayor que muchos 4tomos de metales
pesados. Eso quiere decir que el futboleno simula a un
atomo casi inerte, practicamente esférico, y con una
masa atémica que vale i720 unidades atémicas!

Precisamente por ser tan pesado debe tener vibra-
ciones muy “blandas”, con un espectro casi continuo
que empieza a frecuencias muy bajas.

6. Quimica, fantasia y avance

Quiero referirme finalmente a la fascinacién quimica
por el futboleno. No sélo llama la atencién de los quimi-
cos la alta simetria de la molécula. También es Hamativo
que una molécula con tantos Atomos no sea un cimulo
més apretadosino que en cambio posea un hueco grande
en su interior (de unos 3 A). En este hueco caben uno o
dos dtomos metélicos y es facil imaginar futbolenos que
contengan pequefias moléculas orgdnicas “enjauladas”
o “estuchadas”.

Digo que es facil imaginar y no implica esto que sea
facil producir tales moléculas. Pero los quimicos estan
intrigados por las propiedades que podrian tener el
futboleno y sus derivadus.

En primer lugar podria pensarse en las aplicaciones
del futholeno de carbono puro como ya lo conocemos.
Entre otras, Huffman ha hablado de hacer puntas para
microscopios de tunelaje electrénico que tengan en el
vértice una sola molécula de Cgo. {Un lubricante al
modo del grafito? Hay muchas ideas en esta linea.

En segundo lugar es intrigante saber cudles serfan
las propiedades y los usos de futbolenos modificados
quimicamente. Por ejemplo, el CgoFgo podria ser un
ultralubricante, el extremo de los teflones. Algunos

calculos tedricos predicen que esta molécula podria ser
estable. Ya se ha logrado hidrogenar al futboleno hasta
alcanzar la férmula CeoHa3s; ésta es la hidrogenacién
maés alta que permite la sintesis de Birch, puesto que
deja un doble enlace en cada pentdgono de la molécula
y destruye completamente la conjugacién.

Esa reduccién de Birch fue hecha por Smalley y
colaboradores; en el mismo articulo donde la describen,
informan también de la reduccién electroquimica. Se ha
probado que existen iones estables del futboleno tanto
positivos como negativos.

La fotofisica del futboleno estudiada hasta ahora
permite sugerir que se trata de un generador potencial
de oxigeno singulete.

Smalley ha estudiado aspectos de la quimica del
futboleno. Ha estudiado su descomposicién al irradiarlo
con laser; propone para ella un mecanismo concertado
de pérdida de unidades Ca. Este ha sido disputado por
Radi y otros, que sugieren mas bien la imagen del
futboleno como una “gota” de unidades Cg; los enlaces
dentro de cada unidad son de 7a 10 eV, y entre ellas de
3a4.6eV.

Otros estudios de Smalley incluyen la combustién
del futboleno, y sus reacciones de agregacién de unida-
des Cg hasta producir ya sea hojas gigantes abiertas de
mosaicos de carbono, o bien grafito amorfo. Realiza
estas reacciones en condiciones de levitacién, técnica
gue por cierto sigue aplicando a otros problemas como
la quimica del etileno ({Se acuerdan de que Houston es
“zona petrolera”? Los primeros experimentos de los
grupos alrededor de Smalley y Kroto se hicieron en
laboratorios de la Exxon...).

Smalley estudia la coalescencia de fullerenos. Los
selecciona por masas, luego los trata con laser y sigue
sus reacciones. Los fullerenos ionizados se agregan para
formar moléculas con 120, 180 o m4s dtomos de car-
bono.

Para Kroto, vivimos en la era postbuckminsterfu-
llereniana de la quimica del carbono. Refiere entre otros
el trabajo de Ozawa para sintetizar Cgo por decarboxi-
lacién de cromanuleno.

Entre las numerosas especulaciones acerca del fut-
boleno, cabe citar la hipétesis de que por su estabilidad
en condiciones extremas pueda haber catalizado reac-
ciones abiéticas, capaces de producir las moléculas or-
ganicas que se observan en el espacio. Y ciertamente se
estudiaran las propiedades cataliticas de los futbolenos.

Es igualmente atractiva la posibilidad de estudiar
la quimica de futbolenos que contengan dtomos meta-
licos en su cavidad interior. Si bien estos 4tomos no
participarian directamente en las reacciones, si permi-
tirfan ajustar muy refinadamente las propiedades qui-
micas de las moléculas resultantes.

Otra especulacién muy intrigante se abre hacia el
camino de los futbolenos “grandes”. ¢Qué clase de es-
tructura tienen moléculas con por ejemplo 540 dtomos
de carbono? Es posible que estén formadas por capas

144

EDUCACION QUIMICA 2 [3]



sucesivas de 4tomos y no ya por un solo poliedro como
los futbolenos de 60 o 70 carbonos.

Para los quimicos sucede por altimo que las sintesis
conocidas hasta ahora son antiestéticas y antiquimicas.
Lo que un quimico orgénico querria encontrar es una
sintesis de quimico, no de soldador. Quiere decir esto
que se trata de sintetizar los futbolenos por medio de
una sucesidn de reacciones todas ellas controlables, de
energias comparativamente bajas, a partir de compues-
tos orgdnicos de pesos moleculares relativamente bajos.

La jaula poliédrica mas grande sintetizada hasta
ahora es el dodecaedrano C20H20. Este compuesto, pro-
ducido por Paquette en 1982, tiene un esqueleto dode-
caédrico de 20 carbonos, y un hidrégeno enlazado con
cada uno de ellos. La extraordinaria dificultad de alcan-
zar esta sintesis no trasluce en los articulos de las
revistas de publicacién quimica original, y ha sido na-
rrada de manera atractiva por el propio Paquette en
Strategy and Tactics of Organic Synthesis; este articulo
es mejor que una novela para cualquiera con un minimo
de conocimientos de quimica.

El dodecaedrano es un antecedente importante al
que ciertamente hay que considerar, pero se impone un
punto de vista sobrio. Lo separa del futboleno no sélo
un salto importante en el nimero de 4tomos del esque-
leto, sino el hecho de que es un hidrocarburo. No pare-
cen concebibles medios quimicos sencillos para retirar
todos los 4tomos de hidrégeno.

Posiblemente haya que buscar vias mixtas de las
quimicas orgénica, inorganica, y organometalica (listo
ésta por separado para no pelearme por a cual de las
otras pertenece). Ciertamente hay numerosos laborato-
rios metidos ya en esta refriega; algunas referencias
destacan los esfuerzos, hasta ahora infructuosos, de
Whetten en Los Angeles. Se sefiala, en cambio, el tra-
bajo de Heath (en Berkeley), que ha logrado con éxito
osmilar el C6o en una reaccién comin para funcionali-
zar hidrocarburos insaturados. Asi; aun en ausencia de
una verdadera sintesis organica del futboleno, se em-
pieza adesarrollar la quimica organica de este compues-
to y sus derivados.

7. Mas cosas (pocas)

Se realizan un sinnimero de otros estudios sobre el
futboleno, o mejor dicho, sobre los futbolenos. Cada
quien hace lo que sabe hacer y aprende un poco més
para aplicarlo también. Se le miden espectros, se le
calculan propiedades en teoria de grificas, se le irradia
para descomponerlo y se determina la cinética y el
mecanismo de sus reacciones, se le comprime y se

vuelve a medir todo...

De lo méas Hamativo (independientemente de cuan
fundamental sea su contribucién) es la completisima
simulacién molecular de Bernholc usando el método de
Car y Parrinello. Su producto de méas “gancho” es un
video de la optimacién de la geometria, y de algunas de
las vibraciones de la molécula.

Otras especulaciones recientes: ése podré sintetizar
el anélogo del futboleno con boruro de nitrégeno? {Cé-
mo se comporta el sistema de 60 electrones x, visto
como un sistema de electrones practicamente bidimen-
sional pero con la topologia de una esfera?

Y ya. Seguramente el lunes a las 10 de la noche
habré visto mucho més. Este es un tema fascinante
porque tiene justo la velocidad para ir siguiendo sus
principales novedades. No se lo pierdan.

8. Coda

Este articulo debe una parte de su informacién y de sus
especulaciones a los participantes en un seminario-ta-
ller sobre futboleno que se llevé a cabo el 13 de mayo de
1991 en el Instituto de Investigaciones en Materiales de
la UNAM. Agradezco la invitacién que me hizo Emilio
Orgaz para participar en él, la cual me llevé a preparar
este texto. s
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