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Auguste Comte (1798-1857) :
“La quimica es una ciencia no-matemdtica” P
(también pronosticé que la astronomia era una ciencia |
E
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que ya habia alcanzado su limite)

PP TV T PP PPTv POl

W
Jeremias B. Richter (1762-1807) s
“La quimica pertenece, en su mayor parte, a las
matematicas aplicadas”

(Ley de las proporciones equivalentes)

Libro de quimica general (1792) con introduccion
matematica:

aritmética

dlgebra elemental

progresiones (aritméticas/geométricas)
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¢Qué enseiian los libros de matematicas para quimicos?
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'"HIGHER MATHEMATICS
FOR
CHEMICAL STUDENTS:

J. RIDDICK PARTINGTON, B.Sc.

METHUEN & CO, LTD.
36 ESSEX STREET W.C.
LONDON

Partington (1911)

> Funciones y limites

> Diferenciacion

> Maximos y minimos

> Funciones exponenciales y
logaritmicas

> Diferenciacion parcial

> Interpolacion y extraporlacion
> Integrales

> Ecuaciones diferenciales

> Aplicaciones:

Ecuaciones cuadraticas

Sistemas de ecuaciones (determinantes)
Formulas de aproximacion
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Mortimer (2005)

Nudmeros y medidas

Simbolismo y funciones
Ecuaciones algebraicas

Funciones y calculo diferencial
Calculo integral

Series y transformadas

Calculo de varias variables
Ecuaciones diferenciales
Operadores, matrices y teoria de
grupos

> Sistemas de ecuaciones algebraicas
» Tratamiento de datos
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La Quimica del futuro

La Quimica

¢Donde esta? (presente)

) ! ) ¢A donde va?
¢De donde viene?
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Experimental

ﬁ Quimica \

Computacional _:> Tedrica
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La Quimica actual: de entre la Fisica y la Biologia a
entre la Biomedicina y la Ciencia de los Materiales.

La Quimica del futuro:

> Los fundamentos de la Quimica.

» Desarrollos en investigacion basica.

» Procesos quimicos mas eficientes, mas verdes/sostenibles.
> Satisfacer las necesidades de la sociedad.

» Oportunidades de investigacion en Quimica.
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Para alcanzar estos objetivos necesitaremos
herramientas tedricas que permitan:

Predecir resultados
Interpretar resultados

EL PAPEL DE LAS MATEMATICAS SERA
FUNDAMENTAL
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La Quimica del futuro

Medio
ambiente

Aspectos
sociales

Nuevos
compuestos
quimicos para
nuevos retos
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Dependeremos de procesos y materiales
(formados por moléculas) adecuados

LA QUIMICA Y LOS MATERIALES DEL “FUTURO"
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Nuevos Materiales (s. XXI)

Aportaciones de la Quimica a la ciencia de los materiales.
El futuro ya esta aqui.

> Maquinas moleculares

> Nanociencia/nanotecnologia

> Equipos pequefios para monitorizacion (ambiental, salud, etc.)

> Electronica molecular

> Interruptores moleculares (en electrdnica o en computacion)

> Ordenadores moleculares

> Nanocadpsulas para transporte de farmacos

> Biomateriales: inertes biologicamente o que se integren en el
tejido (funcionales)

> Purificacion y potabilizacion de agua
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Aportaciones de la Quimica a la ciencia de los materiales.
El futuro ya esta aqui.

> Cristales liquidos

> Materiales con dptica no lineal

> Diodos emisores de luz

> Antenas de luz (conversion de energia luminica en quimica,
centros fotosintéticos artificiales)

> Materiales quimioluminiscentes

> Almacenamiento y transporte de hidrogeno

> Almacenamiento de energia eléctrica

» Produccion eficiente de energia (con el menor impacto
medioambiental)

> Convertidores de energia (quimica/luminica/eléctrica).

) y miles de aplicaciones mas
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Aportaciones de la Quimica a la ciencia de los materiales.
El futuro ya esta aqui.

Y todo esto, de manera eficaz:
Con el minimo impacto ambiental
Con el mayor aprovechamiento energético

Lo mas barato posible

Quimica verde/Quimica sostenible
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Nanociencia y nanotecnologia:
Fullerenos y nanotubos de carbono

Propiedades

Eléctricas: Semiconductores o Superconductores

Mecanicas: Son muy resistentes a la tension y
presentan una elevadad elasticidad

Térmicas: Buenos conductores térmicos a lo largo
del tubo y aislantes a través de la pared

Vista de nanotubos al microscopio electrénico
Aplicaciones ' ‘

Supercondensadores

Células solares
Almacenamiento de hidrégeno
Electronica

Biomedicina

Industria aerospacial
Agentes adsobentes, ...

PRODUCCION DE GRAFENO Y RELACION CON LOS
NANOTUBOS DE CARBONO Y LOS FULLERENOS
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GRAFENO: CARACTERISTICAS Y APLICACIONES.

Caracteristicas:

> Alta resistencia mecanica (superior al acero)

> Alta conductividad eléctrica (superior al silicio)
> Alta conductividad térmica

> Ligereza

> Interaccion con otras moléculas

Aplicaciones:

> Fuselaje de aviones

> Procesadores para ordenadores
> Material electronico

> Detectores de gases

Se estan produciendo laminas de grafeno de tamafio macroscépico.

Investigacion futura: explorar la reactividad quimica del grafeno
para obtener derivados con otras propiedades y aplicaciones.

Fullerenos

Fullereno (C,)

Molécula formada por atomos de carbono en la que
los atomos estan dispuestos sobre una esfera
formada por pentdgonos y hexdgonos; por lo tanto,
C¢o tiene exactamente 12 pentdgonos.

Propiedades de los fullerenos: ¢Aromaticidad? ¢Grado de aromaticidad?,
curvatura/planaridad,orbitales, reactividad.
Derivados de fullerenos: sintesis, reactividad.

Generalizacion:

¢Qué fullerenos son posibles si un fullereno es un mapa finito con vértices
trivalentes con solo caras pentagonales y hexagonales incrustradas en
cualquier superficie? ¢Qué propiedades tendran?

Problemas de topologia a resolver por los matematicos.

Aplicables a otras nanoformas del carbono.

Geometry of Chemical Graphs: Polycycles and Two-faced Maps
Deza y Sikiric:2008



Estado fisico: dependiente de las interacciones entre moléculas.

‘ Carbono (C)

CARBON ACTIVO (C)
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Cristalografia. Difraccion de rayos X.

Roentgen von Laue W. H. Bragg W. L. Bragg
Premio Nobel Premio Nobel Premio Nobel Premio Nobel
Fisica, 1901 Fisica, 1914 Fisica, 1915 Fisica, 1915

Transformada de Fourier
Simetria
Teoria de grupos
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Cristalografia

Herbert A. Hauptman

Premio Nobel de Quimica (1985)
Desarrollo de métodos directos
para resolver estructuras

cristalinas.

Matematico.

Colaboracion con Jerome Karle
(quimico fisico).
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Simetria

Cristalografia

Quimica cuantica y computacional

Espectroscopia

Estructura quimica

Complejos de metales de transicion. Teoria del campo cristalino.
Orbitales

Sintesis organica
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La simetria: un concepto Util en Quimica orgdnica
(‘el mundo de lo asimétrico’) y poco explotado.
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LA QUIMICA DEL FUTURO:

DESARROLLOS EN INVESTIGACION BASICA

QUIMICA SUPRAMOLECULAR/RECONOCIMIENTO
MOLECULAR:

Como las moléculas interaccionan entre si para dar
lugar a la materia, y las implicaciones que tienen en
las propiedades de la materia.
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Quimica supramolecular/reconocimiento molecular

Macroscopic
components

Macroscopic
device

Molecular
components

& <
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Simple acts

Molecular-level
device

Complex function
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Sensores diferenciales

Inspirados por los sentidos del olfato y del gusto de los mamiferos.

Narices y lenguas electronicas

Polimeros, composites, nanoparticulas, complejos metalicos,

péptidos.

Fundamental: conceptos en quimica supramolecular/reconocimiento

molecular.

Aplicaciones: bioanalitos, explosivos, drogas, etc.

Current Opinion Chemical Biology 2010, 14, 683
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(a) Sensor para diferenciar
GTP, ATP y AMP.
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Josiah Willard Gibbs (1839-1903):
Un ejemplo de las aplicaciones de las matematicas
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. ELEMENTARY PRINCIPLES

\ g ™
VECTOR ANALYSIS STATISTICAL. MECHANICS

THE RATIONAL FOUNDATION OF
THERMODYNAMICS

3

JTWILLARD Gluss
P f Mathemat Pysns i Vs Usiersity
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S ar J, T

Matematico, inventor del andlisis vectorial (simultaneo a

Heaviside), fundamentos de la termodinamica quimica y de la
quimica fisica.
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Aportaciones esperables de las matematicas a la quimica

Quimica cudantica. Conceptos fundamentales:
Orbitales, enlace, cargas (densidad electronica),
aromaticidad,efectos relativistas, electronegatividad,
otras propiedades periddicas.

Quimica computacional Quimioinformatica, quimica modelo (Model/
chemistry), estructura, propiedades:
Relaciones estructura-propiedad, cribado
virtual, disefio de materiales, dindmica de
reacciones, similitud (semejanza) molecular.

Estructura: Simbolismo, representacion (formulas y reactividad), simetria,
relaciones topoldgicas, teoria de grupos, grafos, cristalografia,
espectroscopia, etc.

Modelizacion de comportamiento quimico: Cinética, ingenieria, medio
ambiente, quimica analitica, andlisis de datos, etc.

Herramientas de calculo elemental: estequiometria, rendimientos, etc.
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John Pople (1925-2004)

Premio Nobel de Quimica (1998)

Matemadtico.

Desarrollos en quimica cudntica y computacional
Algoritmos de calculo.

Gaussian
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Richard Bader

AI M ( ‘ An Introducnon 1o the Elocamesc Stuctre of Asoms and Moiecsics

Theory of Atoms in Molecules

AIMPAC a0d Other AIM Softwase

Andlisis de la topologia de la distribucion de carga de una molécula.
Conceptos quimicos: atomo en una molécula, enlace, grupo funcional
(Bader).

Extension (matematica) de la teoria VSEPR (valence shell electron
pair repulsion) que permite predecir la forma de las moléculas a
partir del andlisis de la minimizacion de la repulsion electroénica en
una molécula (Gillespie)

http://www.chemistry.mcmaster.ca/aim/

Redes neuronales

Algoritmos matemadticos que permiten analizar y clasificar gran
nimero de datos, identificando patrones; a través de un proceso
de aprendizaje que imita el funcionamiento del cerebro.

No es necesario establecer un modelo a priori como ocurre con
otros métodos estadisticos o de relacion estructura-propiedad.

Pueden ser supervisados o no supervisados, segln se quieran
ajustar los datos a unos resultados o no.

Se puede variar la arquitectura y topologia de la red.

Aplicaciones: ingenieria, meteorologia, ciencias sociales, etc. Aidn
poco uso en Quimica.

La mayoria de los quimicos lo usamos como una caja negra.



Aromaticidad a través de redes neuronales

Redes Neuronales

ASE: 358
A: 154
NICS: 9.6
NICSQ): -11.3

107 &% g

NO AROMATICO

NICS(1): 36.3

a; 61.7

Alonso y Herradon (IQOG-CSIC)

Hacia la matematizacion de la estructura quimica:

Conectividad
Geometria
Conformaciones
Estereoquimica

Teoria de grupos
6rafos
Topologia
Fractales
Algebra
Logica difusa
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Quimica y Matemadticas
¢Necesitamos los quimicos las Matematicas?

Quimica Analitica: No: Quimica Inorgdnica: No:
Quimica Organica: No; Quimica Fisica: a veces

La respuesta global es SI

Para explicar mejor los resultados pasados
y predecir los futuros

¢Necesitan los matemadticos la quimica?
¢Puede la Quimica proporcionar problemas interesantes
para las Matematicas?

Se deben reforzar los vinculos entre Quimica
y Matematicas, desde la época universitaria.



