205

Editorial
Vision y Perspectivas de la Quimica Teérica o Computacional

Dos hitos han marcado en los ultimos 25 afios el desarrollo de la quimica teérica o
computacional, y es la obtencion del tan ansiado premio Nobel, en el afio 1998 por parte de
Walter Kohn y John A. Pople, y mas recientemente en el afio 2013 por parte de Martin Karplus,
Michael Levitt y Arich Warshel. Esto aunado al vertiginoso desarrollo de la tecnologia en
el area de la computacion, haciendo posible el uso de cada vez mas potentes maquinas de
supercomputo, o computo de alto desempeiio, HPC por sus siglas en inglés.

Cuando se habla de la quimica tedrica o computacional, suele considerarse en un espectro
desde las aproximaciones clasicas como la mecanica molecular, pasando por métodos
hibridos como Mecanica Cuantica/Mecanica Molecular (QMMM), la mecanica cuantica,
métodos relativistas y multi configuracionales para la astroquimica, entre otras. Todas estas
areas de desarrollo han sido impulsadas por lo expresado anteriormente (incremento de
nuevas teorias y aproximaciones, asi como el incremento en el poder de calculo) que atn
se vienen implementando en diversos campos, y que a su vez nos permiten la aplicacion de
métodos tedricos y computacionales a sistemas cada vez mas grandes, cuando consideramos
el niimero de particulas o atomos involucrados o en el numero de funciones base y métodos
utilizados.

En el contexto de la actual pandemia del SARS-CoV2, hemos podido asistir a la publicacion de
diversos estudios tedricos en revistas que eran eminentemente experimentales, o en revistas de
muy alto impacto como Nature, Lancet, o Science, entre otras. Esto nos pone frente al reto de
la reproducibilidad de las observaciones experimentales mediante el uso de aproximaciones
teoricas, y retroalimentarse mutuamente para explicar la fenomenologia observada por los
investigadores en todo el mundo. Una tendencia que se viene incrementando, en el proceso
de revision de articulos, cuando se propone nuevos mecanismos de interaccion, los revisores
solicitan un respaldo de simulaciones, o en su defecto una explicacion mediante teorias de
reactividad quimica (que podian ser la Teoria de Reactividad de Parr-Pearson o la Teoria de
Atomos en Moléculas).

En el contexto nacional, recordemos que el campo de la quimica tedrica o computacional,
es realmente naciente, debido a la necesidad de especialistas formados adecuadamente para
que puedan generar nuevos centros de investigacion con este tipo de lineas de investigacion,
porque podemos caer en el mero utilitarismo de ser usuarios de softwares, sin un adecuado
uso y conocimiento de la teoria y sus aproximaciones, como ocurri6 a inicios de este milenio
a nivel internacional, por lo cual existi6 una fuerte discusion en los circulos cientificos para
diferenciar a los tedricos de los usuarios computacionales, decantandose por el uso indistinto,
ya que los usuarios deberian ser adiestrados en conocimiento a fondo de la teoria, y es en este
sentido que nuestra pequeiia comunidad nacional de investigadores en el area de la quimica
tedrica o computacional debiera ahondar en el conocimiento profundo de las diversas teorias
y sus aproximaciones matematicas que son la fuente y base para las implementaciones
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computacionales y generar resultados cada vez mas cercanos a los datos experimentales,
y que mediante herramientas como la termodinamica estadistica podemos generalizarla
adecuadamente al mundo macroscépico.

Por tultimo, debemos estar conscientes de que al ser un area en la que la tecnologia que se
requiere no es muy costosa, en comparacion con otras areas de la quimica, podria ser un nicho
adecuado para poder empezar a formar grupos de investigacion que empiecen a aportar con
nuevas publicaciones de circulacion nacional e internacional y que puedan poner a nuestras
universidades a la altura del concierto de los ranquines internacionales.
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