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Situacion actual de la quimica.
Evolucion de la quimica y su relacion con otras ciencias.
La relacion de la quimica y las matemadticas.

La quimica del futuro: materiales y matematizacion.
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¢Qué es la Quimica?

La Quimica estudia las transformaciones de la materia. Es
decir, como una sustancia se convierte en otra.

La materia que conocemos esta formada por particulas mas
pequeiias: las moléculas, que estdn formadas por atomos.

Las moléculas son los componentes bdsicos de la materia. Por
lo tanto, todo es Quimica.
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Atomo, elemento quimico.

- electron

2 proton

, . } "’

neutron

Elemento quimico: sustancia formada por una unica clase de atomos (con el
mismo nimero de protones en el nicleo).

Toda la materia esta formada por sélo 90 clases de atomos.

¢La Quimica empieza en los electrones?

Responsable de los enlaces quimicos, que es lo que hace que la materia sea
estable.

Enlace quimico (interaccion entre electrones): la interaccion que mantiene
a los atomos unidos en la molécula.
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! Me”de{"’ez} DIMITR] IVANOVICH MENDELEIEY (Tobolsk, 1834 - San Petersburgo, 1907). Quimico ruso, creador de la Tabla Periddica d'z los elementos.
o

Su investigacion principal_ fue la que dio origen a la enunciacion de la ley periodica de [os elementos base del sistema periddico que [leva su nombre.
En 1869 public la mayor de sus obras, “Principios de Quimica”, donde formulaba su famosa Tabla Periddica, traducida a todas las lenguas y que fue
(ibro de texto durante muchos afios. 1

Se considera a Mendeléiev un genio, no solo por el ingenio que mostrd para aplicar todo lo conocido y predecir lo no conocido sobre los elementos
quinicos, plasmandolo en su tabla periddica, sino por los numerosos trabajos realizados a o largo de toda su vida en diversos campos cientificos y
tecnoldgicos (agricultura, ganaderia, industria petroquimica, etc).

Se nom S Mendeevio (W) afelemento quinico sintéico de mimero atGnico 107 en fomenaje al fustre quinico ruso, £ dia 2 de felero de 2007 |
se cumplid el centenario de su muerte.
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“Visiones" sobre la Quimica:

> LA QUIMICA CREA SU PROPIO OBJETO.

> LA QUIMICA ENTRE LA FISICA ¥ LA BIOLOGIA.

> LA QUIMICA: LA CIENCIA CENTRAL, UTIL Y CREATIVA.

> LA QUIMICA (los quimicos), COMO CIENCIA UNIVERSAL.
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La Quimica y su relacion con otras Ciencias

Ciencia de los
alimentos

Toxicologia

Ciencias
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Agricultura
Veterinaria

Medioambientales
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Geologia

Ciencias de la tierra
Astrofisica

L N

Bioquimica

Biologia molecular

Fisica

o

Biologia
Biomedicina
Medicina
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Ciencias de los materiales
Nanociencias
Nanotecnologia

[ Matendtias
.

Ingenieria

La Quimica: la ciencia de lo cotidiano

Podemos verdaderamente decir que el alcance de la Quimica y sus
aplicaciones son interminables (Leo H. Baekeland, 1932)



La Quimica actual y su relaciéon con otras

ciencias:

de entre la Fisica y la Biologia

a

entre la Biomedicina y la Ciencia de los
Materiales
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La Quimica entre la Fisica y la Biologia

BIOLOGIA

—
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¢Qué significa?

QUIMICA

> |FtsIca

> Objeto de estudio

> Métodos de estudio

> Aproximacion cientifica

> Aspectos filosoficos
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La Quimica entre la Fisica y la Biologia

BIOLOGIA | W) |QUIMIcA| W) |FIsIcA

¢Puede la Fisica explicar la Quimica?
¢Puede la Quimica explicar la Biologia?

Reduccionismo frente a autonomia

The fundamental laws necessary for the mathematical treatment of a large part
of physics and the whole of chemistry are thus completely known, and the
difficulty lies only in the fact that application of these laws leads to equations
that are too complex to be solved.

Paul Dirac (un matematico)
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La sensacion de los quimicos es que las
matemdticas han influido poco en la quimica.

La influencia ha sido a través de la fisica.

www.madrimasd.org/blogs/quimicaysociedad

lqog r
S l http://www.losavancesdelaquimica.com/
C C nnnnnnnnnnnnnnnnnnnn ) -
JACIONES CIENTIFIC, htt :

Quimica y Matemadticas

¢Necesitamos los quimicos las Matematicas?
Quimica Analitica: No
Quimica Inorganica: No
Quimica Organica: No

Quimica Fisica: a veces

La respuesta global es SI
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QUIMICA| mmmmmm) |FISICA | mmmmmm) | MATEMATICAS

MATEMATICAS

La matematizacion de la Quimica servird para:

> Establecer las bases tedricas (fundamentales).
> Interpretar mas facilmente los resultados.
> Aumentar el poder de prediccion.

Uno de los retos de la Quimica del siglo XXI

igog-csic TR
I‘ ;g) < : s l( : r http://www.losavancesdelaguimica.com/
- http://www.madrimasd.org/blogs/quimicaysociedad

Ao Integnacional de Ia
CONSEJO SUPERIOR DE INVESTIGACIONES CIENTIFICAS QU'M'CA

Las relaciones entre la Fisica (e, indirectamente,las Matematicas)
y la Quimica a lo largo de la historia

La antigliedad: sélo una ciencia natural (filosofia) y las matematicas

Platén

Arquimedes
Alrededor del circulo

Arquimedes:
“ancestro”
de la Fisica

Demaécrito



Las relaciones entre la Fisica y la Quimica a lo largo de la historia

La oscura edad media: los matematicos arabes e italianos. Paracelso.
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Las relaciones entre la Fisica y la Quimica a lo largo de la historia

La época dorada. Nacimiento de la Fisica
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Galileo: método cientifico.
Patriarca de la Fisica Newton: Padre de la Fisica

Las matematicas son el alfabeto con el
cual Dios ha escrito el Universo.
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Las relaciones entre la Fisica y la Quimica a lo largo de la historia

Los fundamentos de la Fisica

La Fisica moderna fue creada por los matematicos
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Las relaciones entre la Fisica y la Quimica a lo largo de la historia

La época dorada. Nacimiento de la Fisica. ¢Sin noticias de la Quimica?

Alquimista.
Primer intento de reducir Boyle y su escuela (Hooke, Mayow)
la Quimica a la Fisica.
Sin éxito

Jean Rey (c. 1582/3-c. 1645)

On an Enquiry into the Cause wherefore Tin and Lead Increase in Weight on
Calcination

excerpt, originally published as a pamphlet in Bazas, France, 1630 [from Alembic Club reprint #11,
Essays of Jean Rey (Edinburgh, 1895)]



Las relaciones entre la Fisica y la Quimica a lo largo de la historia
El nacimiento de la Quimica como ciencia moderna

Teoria del Flogisto: Un siglo de Lavoisier: rigor en las medidas.
retraso conceptual

GEORGI! ERNESTI STABLIT
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Las relaciones entre la Fisica y la Quimica a lo largo de la historia
El nacimiento de la Quimica como ciencia moderna

La Quimica: la Ciencia de moda en el siglo XIX.

Experimentos sensacionales y utiles para la sociedad.
Poca base teorica.
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Las relaciones entre la Fisica y la Quimica a lo largo de la historia

Termodinamica

Utilizacion de las formas de energia: calor, electricidad, mecanica.

Fuentes de energia: quimica, solar, edlica, solar, nuclear, mecanica,
mareas, etc...

Desarrollo de la Termodindmica: madquina de vapor.
La fuente de energia es el carbon (energia quimica).

SRS T Awas S e s

T Watt (1774
Newcomen (1711) att ( )

Las relaciones entre la Fisica y la Quimica a lo largo de la historia

LA REVOLUCION INDUSTRIAL
LA CIENCIA AL SERVICIO DE LA SOCIEDAD
LA TECNICA Y EL DESARROLLO INDUSTRIAL
AL SERVICIO DE LA CIENCIA

EL NACIMIENTO DE LA TERMODINAMICA
(RELACION DE LA ENERGIA TERMICA Y LA
MATERIA)
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El desarrollo de la Termodinamica: La interaccion entre
la fisica (los fisicos) y la quimica (los quimicos).

Carnot Mayer Joule Clausius Kelvin Maxwell Boltzmann
(1796-1832) (1814-1878) (1818-1889) (1822-1888) (1824-1907) (1831-1879) (1844-1906)

Los principios (leyes) de la termodindamica:

> Cero: Definicion de temperatura.
> Primero: Conservacion de la energia.

» Segundo: Imposibilidad de usar toda la energia (aumento de la
entropia).

> Tercero: La entropia de un sélido perfecto a O K es O.
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El desarrollo de la Termodinamica: La interaccion entre
la fisica (los fisicos) y la quimica (los quimicos).
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molecule
s container

Para los fisicos de mediados del siglo XIX, la existencia de

moléculas era evidente; algunos quimicos dudaron de su existencia
hasta el siglo XX.
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Las relaciones entre la Fisica y la Quimica a lo largo de la historia

El nacimiento de la Quimica fisica (y Fisicoquimica)

Faraday Arrhenius Van der Waals Nernst
’ .
Quimica general
’ . L4 3
Quimica teorica
JACOWTS '"n‘:\‘; l‘ 1“\ AN T KWy
S
igog-csic AR,
|‘ ( l r http://www.losavancesdelaguimica.com/
S e, "QUIMICA’ http://www.madrimasd.org/blogs/quimicaysociedad

Las relaciones entre la Fisica y la Quimica a lo largo de la historia
Los fundamentos de la Quimica

we are occupied in amassing a vast collection of
receipts for the preparation of different substances. ..
which may be of no more service to the generalizations
of the science [of chemustry]. whenever our Newton
anises, than, I concerve, the bulk of the stars were to
the conception of gravitation.

Vernon Harcourt (1875)

Quimica: ciencia practica, sin preocuparse de los fundamentos.
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La ciencia a finales del siglo XIX

> Gravitacion
> Electromagnetismo
> Teoria cinética de los gases

> Ecuaciones de la termodindmica Axd Go? saio:
> Leyes de la dptica (naturaleza de la luz) v-D=p
v-B=0
(U ou . Ol . wv=E =-8¢
() (), ).
95 ) vN OV /) sn = \ONa/svn,.. VxH=I+§?
And lhere was Gght.
N, o~ EikT
N T eam

There is nothing new to be discovered in
physics now, All that remains is more and
more precise measurement. Holoin
Lord Kelvin (finales del siglo XIX) Pl g 53190

Las relaciones entre la Fisica y la Quimica a lo largo de la historia

Los fundamentos de la Quimica: la mecadnica cudntica aplicada
a la Quimica (Quimica cudntica)

[T
¥ g

Schrodinger Heisenberg

The Man Who
At-AE > h Stumped
Einstein

e ¢ % ( 87 %m
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Las relaciones entre la Fisica y la Quimica a lo largo de la historia

Los fundamentos de la Quimica

La Quimica moderna ha sido fundamentada por los fisicos

Hay muchos temas pendientes:

Conceptos fundamentales: orbital, enlace, electronegatividad,
conjugacion, etc.

Estructura
Periodicidad de las propiedades quimicas.

¢Existe una “filosofia quimica”?

Temas de investigacion pendientes (para el siglo XXT)
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La relacion entre la Quimica y las Matematicas

Quimica matemadtica (Mathematical Chemistry)

Matematica quimica (Chemical Mathematics)

Physical Chemistry/Chemical Physics
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La quimica matematica hoy
(andlisis bibliografico, 1 de abril de 2011)
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La quimica matemdtica hoy (andlisis bibliografico)
Articulos (originales) mas citados

Tomographic imaging of molecular
orbitals
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S Ee e R e Nature 2004, 432, 867

(578 citas)
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Quantum System of Three 1SCOM 3
Charged Particles
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Science 1999, 286, 2476 237 citas
(263 citas)



La quimica matematica hoy (andlisis bibliografico)
Temas de investigacion (2010-11). Fuente ISI-WoK

Modelos matemadticos (ingenieria quimica, estadistica, andlisis
de datos, representaciones graficas, etc): 76%

Quimica cuantica y computacional: 10%

Aspectos fundamentales (topologia, teoria de grupos, grafos)
aplicados a la estructura, reactividad, etc: 10%

Relaciones estructura-propiedad, cribado virtual, etc: 3%

Cristalografia: 1%
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