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Quimica 4——> Matematicas

» ¢Qué puede aportar la quimica a las matemadticas?

» ¢Qué pueden aportar las matemadticas a la quimica?
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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 matematicas.

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

La quimica es la ciencia que estudia la composicion,
estructura, propiedades y transformaciones de la materia,
especialmente a nivel atomico y molecular.

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

Las moléculas son los componentes badsicos de la materia que
nos rodea.

Por lo tanto, todo es quimica.
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Atomo, elemento quimico.

gy electron

_proton

neutron

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

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

¢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. Pero la posicion de los nicleos es
fundamental.
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DIMITR] IVANOVICH MENDELEIEY (Tobolsk, 1834 - San Petersburgo, 1907). Quimico ruso, creador de la Tabla Periddica de [os elementos.

Su investigacioén principal fue la que dio origen a la enunciacion de la ley periédica de los elementos base del sistema periddico que [leva su nombre.
En 1869 publics la mayor de sus obras, “Principios de Quimica”, donde formulaba su famosa Tabla Periédica, traducida a todas las lenguas y que fue }
libro de texto durante muchos afios. 3 41

Se considera a Mendeléiev un genio, no solo por el ingenio que mostr6 para aplicar todo lo conocido y predecir lo no conocido sobre los elementos |
quimicos, plasmdndolo en su tabla periédica, sino por los numerosos trabajos realizados a lo largo de toda su vida en diversos campos cientificos y *
quimica, etc).

Se nombré Mendelevio (Md) al elemento quimico sintético de niimero atomico 101 en homenaje al ilustre quimico ruso. EL dia 2 de febrero 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 CTENCIA CENTRAL, UTIL ¥
CREATIVA.

> LA QUIMICA (los quimicos), COMO CIENCIA
UNIVERSAL.

> LA CITENCIA DE LO COTIDIANO.
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Otras "visiones” sobre la Quimica
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 y su relacion con otras Ciencias

Toxicologia (Ciencias
Ciencia de los Medioambientales
alimentos \
/ Geologia
I . Ciencias de la tierra
Agricultura | < QUIMICA| — Astrofisica
Veterinaria /
Bioquimica Fisica
Biologia molecular

- S T

Biologia Ciencias de los materiales | | Ingenieria
Biomedicina Nanociencias
Medicina Nanotecnologia

La Quimica actual y su relacion con otras
ciencias:

de entre la Fisica y la Biologia

a
entre la Biomedicinay la Ciencia de los
Materiales
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La Quimica entre la Fisica y la Biologia

BIOLOGIA | W) |QUIMICA W) |FISICA

¢Qué significa?
> 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

¢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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Matematicas

Fisica
Quimica

Biologia

La sensacion de los quimicos es que las
matematicas han influido poco en la quimica.

La influencia ha sido a través de la fisica.
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Quimica y Matematicas

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

Quimica Fisica: a veces

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

MATEMATICAS

La matematizacion de la Quimica servird para:
> Establecer las bases teoricas (fundamentales).

> Interpretar mas fdcilmente los resultados.
> Aumentar el poder de prediccion.

Uno de los retos de la Quimica del siglo XXI
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La quimica, una actividad de 500.000 afios

Pre-alquimia ﬂ Alquimia

Quimica en
desarrollo

Quimica
moderna
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Alquimia (origen arabe). Kéme (tierra, Egipto). Khemia (transmutacion).
Alquimia: el arte de la transformacion

Actividad prdctica: metales, cerdmicas, tintes, pigmentos, ornamentacion,
ritos funerarios, ...

Misticismo, astrologia, religion,.....

Componente filosofico, especulativo (especialmente la griega)




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

Aquinedes ,
R Tt Arqu imedes:
“ancestro”

de la Fisica

Democrito

Tales de Mileto (agua) EMPEDOCLES Atomismo
Anaximandro (apeiron) N (Leucipo, Demacrito)

Anaximenes (aire)
Herdclito de Efeso (fuego)

Fuego

Empedocles
(ca. 495-435 AC)

Aire Tierra

Democrito de Abdera
(460-379 AC)

5
% . El quinto elemento: éter, quintaesencia
A (hasta 1905)

Aristoteles
(384-322 AC)




Los sdlidos platdnicos y los 5 elementos

Fuego: tetraedro Aire: octaedro

Agua: icosaedro Tierra: cubo

Quinto elemento: Dodecaedro
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Las relaciones entre la Fisica y la Quimica a lo largo de la historia

La oscura edad media: los matematicos arabes e italianos. Paracelso.

Cardano
y Tartaglia
La aventura de la
ecuacion cilibica

Franchico Martin Casalderrey

Trabajos en
optica
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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

: J PHILOSOPHIE
'l NATURALIS J
PRINCIPIA
‘ MATHEMATICA [
|

. £
s Eops Lnimigheseti |
| IMPRIMA TUR.

e e

|| =rEEy
| 1'-u s

owp
; i
| [ e .x;,mlmm.

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.

Los . Fuler
Bernoulli ol Laplace
El matematica de Los clelos
Javier Bergasa Liberal

Pascal
Un genio precoz

Otras
aportaciones:

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)]

La quimica del siglo XVIII

Teoria del Flogisto: Un siglo de retraso conceptual

GEORGII ERNESTI STAHLI
OPUSCULUM

CHYMICO.
PHYSICO:

Black (1728-1799 Priestley (1733-1804
MEDICU, ( ) y ( )
Tgir & zq-:ri%sﬁ».gfrc Gi%}?éf?{fﬁ%wf{ﬁﬁlﬂ s \
Becher (1635-1682) &:
Stahl (1659-1734) &_j,__'_ f‘ :
“” ot
D e

Scheele (1742-1786)
Cavendish (1731-1810)




El nacimiento de la quimica como ciencia moderna

Lavoisier (1743-1794)

Rigor en las medidas

Nomenclatura

Sistematizacion de los
conceptos quimicos

Ley de la conservacion
de la masa

Identificacion del papel del oxigeno

TRAITE
ELEMENTAIRE

DE CHIMIE,
PRESENTE DANS UN ORDRE NOUVEAU
ET D'APRES LES DECOUVERTES MODERNES ;
Avee Figures :

Par M. Larorsrer, de Pdeadimie des
Seienees, de lu Sociénd Ra_yai‘s de Mfeédecine, dos
Suciceis 'd" Agricuteure de Paris & d'Orlians , da
la Sociéei Hoyals de Londres , de I
Bologne , de la Sociéeé Helv ewus ds

celles de Piladelphic , Harlem ,
Padoue , &e.

liree o
de
Mmﬁabg% s

TOME PREMIER.

4 PARIS,
Chez Crener, Librire, e & hiel Serpemte,

M. DCC LXXXIX.

Soue le Privitége @t TAcadinge des Seinces & de i
Sacidee Boyale de Midretne, i

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 teédrica.

ELENIENTS
J!@ St s

=
-3
:’.

wie o @ (tll /
i @ Planna jg
12 @ Mercury jé7

egme@gqeeo'

— =

% N, =

6,023-10%

= ——
Avogadro’s Hypothesis :
Equal volumes of all gases at the same
temperature and pressure contain the
same number of molecules.

F'E:

One mole of any gas at STP is 22.4 liters.
50:

Liters

mol = 22.4 L/mol




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

Termodindamica

Utilizacion de las formas de energia: calor, electricidad, mecanica.
Fuentes de energia: quimica, solar, edlica, solar, nuclear, mecadnica,
mareas, etc..

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

i oF NewoMes's AT
FIRE ExNGINE (1712)

Newcomen (1711)

Watt (1774)

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 termodindmica:

» 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).

\ Q/\e oL
R. 3 |
- 0\>f X’ Z p- mzx_'f
N
——— \

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)

Arrhenius Van der Waals Nernst

Faraday

Quimica general

Quimica teodrica
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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 chemistry], whenever our Newton
arises, than. I conceive, 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

mm,

> Gravitacion

> Electromagnetismo -
> Teoria cinética de los gases
> Ecuaciones de la termodinamica Axd GO s2i0:
> Leyes de la optica (naturaleza de la luz) v-D=p
v-B=0
- (3{}) - (SU) 1+i ( oU ) v w~E =-82
S ) v WV ) on —\INa/svn._. “ va:if-gg
TAnd there was lght.
N, e~ EjKT
N Y e ik

There is nothing new to be discovered in
physics now, All that remains is more and
more precise measurement.

Lord Kelvin (finales del siglo XIX)

Sélo quedaban por explicar unos 'pocos’ fendmenos naturales

> Radiacion del cuerpo negro

> Espectros de los elementos quimicos
> Efecto fotoeléctrico

> Descubrimiento del electron

> Rayos X

» Radiactividad

> Efecto Compton

> Movimiento Browniano

» Estructura del atomo (experimentos de Rutherford)

Interacciones de la materia y la energia




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

Los fundamentos de la Quimica: la mecanica cudntica aplicada
a la Quimica (Quimica cuantica)

¥un gata

Schroédinger

e v Pt I

The Man Who
At -AE - h Stumped

Einstein

a’p atp 9% (S}?zm
ax? a8yt 8zl h?

)(E-V}.—p:{}.
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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 Matemadticas

Quimica matemadtica (Mathematical Chemistry)

Matematica quimica (Chemical Mathematics)

Physical Chemistry/Chemical Physics
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La quimica matemdtica 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

J. hatani* %, J. Levesque“, 0. Zeddiar’, Hiromichi Milkura', H. Pépin®, J. G, Kiettar', P. B. Corlum' & 0. M. Villeneuve’

Nature 2004, 432, 867
(578 citas)

Single-electron wavefunetions, or orbitals, are the mathematical constructs used to describe the mubti-electron wawetunction of
mokkcules, Because the highest-lying orbitals are responsibibe for chemical properties, they are of particular interest. To observe
thise orbitals change as bonds are formed and broken is to observe the essence of chemistry. Yet single orbitals are difficult 1o
obsere experimentally, and until now, this has beer impessible on the timescale of chemical reactions. Here we demanstrate that
the tull three-dimensional structure of a single orbital can be imaged by a seemingly unlikely technique, using high harmonics
generated trom intense femiosecond laser pulses focused on aligned molecules. Applying this approach to a series of molecular
alignments, we accomplish a tomographis reconstruction of the highest occupbed molecular orbital of Nx. The method also allows
s to follow the attnsecond dynamics of an electron wave packet.

Collisional Breakup in a
Jourmns] of Computer-Aided Molecular Design, 9 {1995) 251-268

Quantum System of Three ESCOM
Charged Particles

; JCAMD 259
T. M. Rescigno,” M. Baertschy,® W. A. Isaacs,’ €. W. McCurdy™*

MAB, a generally applicable molecular force field for structure
modelling in medicinal chemistry

difficult to apply. A

af chemistry and phys a

af the Schradinger equation that makes the final state tractable, praviding the X .
leey to 2 nurnerical solution of this problern that reveals its full dynamics. Pharmacewtical Research and Development, F. Hoffmann-La Roche AG. CH-4002 Basel Swirzenland

Paul R. Gerber® and Klaus Miiller

Science 1999, 286, 2476

(263 citas) 237 citas

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

Modelos matematicos (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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springer,com springerprotocols.com English

a SpringerLink

SEARCH FOR

AUTHOR O ITOR PUBLICATION

1 perse About iEl IALS SCIENCE g HEB &
Search Within This Journal = ournal of Mathen al Chemis
™
=2 s Volume 1 / 1987 - Volume 49 / 2011
Browse This Journal Show Filters =

Online First™ ” Open Access ” 7 ‘

w Contemporary Content E_’
Volume 49 i
@ 821-970 = 7 Volume 49, Number 4 [ April 2011
Number 3 / March 2011 619-820 Viewing all B articles
Muimbar 7 Eahriani 2044 e aa7

Lol ~ Foundations of Chemistry
Foundations L B T R

Uf Philosophical, Historical, Educational and Interdisciplinary Studies of
Chemistry /. Chemistry
bty saben 4wy 7 Editor-in-Chief: Eric E.R. Scemi

ISSN: 1386-4238 (print version)
ISEN: 1572-B463 (electronic version)

Journal no. 10698
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[REPUBLIQUE FRANCAISE

Auguste Comte (1798-1857)

“La quimica es una ciencia no-matemdtica”

(también pronosticé que la astronomia era una ciencia
que ya habia alcanzado su limite)

T T T T T T T T T T T YT T T T YT
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Jeremias B. Richter (1762-1807)

“La quimica pertenece, en su mayor parte, a las
matematicas aplicadas”

(Ley de las proporciones equivalentes)

Libro de quimica general (1792) con introduccion
matemdtica:

aritmética

dlgebra elemental

progresiones (aritméticas/geométricas)
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¢Qué ensefian los libros de matemadticas para quimicos?

o) CSIC
\"&.‘(?“i} LA._ CONSEIO SUPERIOR DE INVESTIGACIONES CIENTIFICAS
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"QUIMICA’

'"HIGHER MATHEMATICS
FOR
CHEMICAL STUDENTS!

J. RIDDICK PARTINGTON, B.Sc.

FELLOW OF MAKCHESTER UNIVERSITY

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

o) CSIC
\"&.‘(?“i} LA CONSEIO SUPERIOR DE INVESTIGACIONES CIENTIFICAS
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ROBERT G.MORTIMER

Mortimer (2005)

> Ndmeros 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
experimentales

r http://www.losavancesdelaquimica.com/
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"QUIMICA’

La Quimica del futuro

La Quimica

cDonde estd? (presente)

¢De donde viene?

¢A donde va?

CONSEID SUPERIOR DE INVESTIGACIONES CIENTIFICAS
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Experimental

ﬁ Quimica \

Computacional _:> Teorica
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La Quimica actual: de entre la Fisicay la Biologia a
entre la Biomedicinay 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.

ogcsic 10 r http://www.losavancesdelaguimica.com/
@Aﬁ c S l c http://www.madrimasd.org/blogs/quimicaysociedad/
AL

CONSEID SUPERIOR DE INVESTIGACIONES CIENTIFICAS QUiMlCA http://educacionquimica.wordpress_com/




Para alcanzar estos objetivos necesitaremos
herramientas teodricas 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

Tecnologia
Alimentacion

CONSEJO SUPERIOR DE INVESTIGACIONES CIENTIFICAS QuUIMICA http://educacionquimica.wordpress.com/
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Dependeremos de procesos y materiales
(formados por moléculas) adecuados

LA QUIMICA Y LOS MATERIALES DEL “FUTURO"

‘*’“‘9{% ‘r http://www.losavancesdelaguimica.com/
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Nuevos Materiales (s. XXT)

FUEL CELL
CAR p




PRODUCCION DE GRAFENO Y RELACION CON LOS
NANOTUBOS DE CARBONO Y LOS FULLERENOS

.
- ~ Y
.

graphite
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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 estdn produciendo laminas de grafeno de tamafio macroscopico.

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




Fullerenos

Fullereno (C,,)

Molécula formada por datomos de carbono en la que
los atomos estan dispuestos sobre una esfera
formada por pentagonos y hexagonos: por lo tanto,
C¢o tiene exactamente 12 pentdagonos.

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

Generalizacion:

¢Que 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 matemadticos.

Aplicables a otras nanoformas del carbono.

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

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).

http://www.losavancesdelaquimica.com/
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Simetria

Cristalografia
Quimica cudntica y computacional
Espectroscopia

Estructura quimica

Complejos de metales de transicion. Teoria del campo cristalino.

Orbitales

Sintesis organica

http://www.losavancesdelaquimica.com/
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La simetria: un concepto til en Quimica organica
('el mundo de lo asimétrico’) y poco explotado.
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Josiah Willard Gibbs (1839-1903):
Un ejemplo de las aplicaciones de las matemdticas

eako
a@
ELEMENTARY PRINCIPLES

™

STATISTICAL MECHANICS

VECTOR ANALYSIS:

THE RATIONAL FOUNDATION OF
THERMODYRAMICS

1 WILLARD aines

or)y __H
or ), T2

YALE UNIVERSITY FRESS

Matematico, inventor del andlisis vectorial (simultdneo a
Heaviside), fundamentos de la termodinamica quimica y de la
quimica fisica.
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Aportaciones esperables de las matemdticas a la quimica

Quimica cuantica. Conceptos fundamentales:
Orbitales, enlace, cargas (densidad electronica),
aromaticidad,efectos relativistas, electronegatividad,

otras propiedades periddicas.

Quimica computacional Quimioinformatica, quimica modelo (Mode/
chemistry), estructura, propiedades:
Relaciones estructura-propiedad, cribado
virtual, disefio de materiales, dinamica 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 cadlculo 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 cdlculo.

Gaussian

THE OFF
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Richard Bader

AI M An Introduction to the Electronic Structure of Atoms and Molecules

Theory of Atoms in Molecules

ATMPAC and Other ATM Software

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 electrdnica en
una molécula (Gillespie)

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

Redes neuronales

Algoritmos matematicos 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. Aun
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: 96
NICS(L): -11.3

w7 & 0.0

NO AROMATICO

NICS(1): 36.3

Alonso y Herradon (IQOG-CSIC)

Hacia la matematizacion de la estructura quimica:

0 o Conectividad
. / Geometria
3 ~ N .
N | > Conformaciones
/J\ / Estereoquimica
0 N N
|
CHs
Teoria de grupos
6rafos
Topologia
Fractales
Algebra
Logica difusa
iqog-csic E http://www.losavancesdelaquimica.com/
‘fQLM < : s l( : ‘r http://www.madrimasd.org/blogs/quimicaysociedad/
\’\“:_'i{__,:g'__}ﬁ__ COMBERS S L W Teias Erits CUNI P A QUIMICA http://educacionquimica.wordpress.com/




dlowrnal of Molecwlor Structure (Theochem), 185 (1989 1-14 1
Elsevier Science Publishers B.Vx. Amsterdam — Printed in The MNetherlands

THE PIONEERING CONTRIBUTIONS OF CAYLEY AND
SYLVESTER TO THE MATHEMATICAL DESCRIPTION OF
CHEMICAL STRUCTURE

[LH. ROUVRAY
Departmeni of Chemistry, Univeraily of Grorgia, Athens, (A 30802 (LU 5 A.)
{ Received 15 June 1988}

ABRSTRACT

The foondations of modern chemical graph theory were lald by the ploneering work of the
mathematicians Arthur Cayley (1821-85) and James Sylvester | 1814-97). In attempting to char-
acterize chemical structure in purely mathematical tarma, they establinhed that an somorphism
exiats between the structures of individual chemical molecules and mathematical graphs. They
thereby first demonstrated the relevance of the graph in the chemical context. Cayley made ume
of graphs in the epumeration of comstitutionsl momers for the mimbers of the alkame and othir
the derivation of polynomial expressions thoughi to be charscteristic of chemical stractures. The
long-term impwct of their work is now seen to have been immense. In particular, recent years have
witnessed & dramatic growth in the various applications of chemical graph theory. Pupers explodt-
ing the concept of the chemical graph are currently appearing at the rate of almost 500 per annum.
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Quimica y Matematicas
¢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 matematicos la quimica?
¢Puede la Quimica proporcionar problemas interesantes
para las Matematicas?

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




\L ﬁz r La revista de matematicas de los estudiantes

gazine

Inicio

. . Ntimeros puﬁ]ibad})g Matgazine on Facebook
Si quieres publicar en la revista es You like this
necesario que eseribas en Latex.
Para ello hemos preparado esta
plantilla con la caberera que
utilizamos en la revista. Ademds, te
pedimos que sigas a guia de estilo
para dar unicidad a la revista, Mds
informacién aqui

Numero 1

¥a ha llegado el nueva nimero de Matgazine | Tras Ia

estupenda acogida del niimera 0, decidimos en &l equipo Matgazine
r Las matemdticas de Numb!

sequir adelante con [a iniciativa v, tras nalizar los i

exémenes, pusimos en marcha este nmero. La primero

de todo es agradecer a los estudiantes que han colaborado http: / fnumb 3es wolfram.cq

s 5 Skl
con la revista, ya sea escribiendo articulos ... wasonkihml

Leer més Pinchad en los términos qu
aparecen en rojo debajo de
cada capitulo, en “Math ust
para tener mds informaciéi
respecto AA

Vo <

namero 1 oo il

http:/matgazine.tk/
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Bernardo Herradén
@QuimicaSociedad Espata

# | Ervia Roliow QuimicaSockedad por menaiss 04 et i c63

Listas
I QuimicaSociedad
Las otras facetas de la quimica. Comentarios a los articulos
L publicades en Nature Chemistry. billy/rBFXJA via Jaddthis

QuimicaSociedad
rﬁ Interesante entrovista a Higueras. Sobre el mercurio y sus
E

problemas amblentales. A Hombros de Gigantes (RNES). Se
rapita al domingo a 10.

Bernardo Herradén

@ Investigador at CSIC # Studied at Universidad Complutense de Madrid & Lives in
Madrid, Spain # From Madrid, Spain E Born on October 27, 1958 @ Add languages you
know ¢ Edit Profile

=

[5) Update Status [[] Add Photo E- Ask Question

What's on your mind?
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