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La investigacion guimica no ocurre solo dentro de un laboratorio. En nuestros dias, la quimica
sigue siendo una ciencia ampliamente experimental en donde se combinan sustancias de distinta
naturaleza y se modifican las condiciones en que las reacciones quimicas se realizan con fines
especificos. No obstante, en nuestra era, existe otra area menos conocida de la quimica, pero
igualmente importante. Esta se Ileva en primera instancia en una computadora para modelar,
visualizar y cuantificar comportamientos complejos mediante simulaciones establ ecidas sobre una
teoria minima, para comprender primeramente y después modificar aspectos de un disefio
experimental. Esta &rea es conocida como Quimica Computacional y ha estado detras de diversos
logros en los siglos XX y XXI. Asi, trabajos en este ambito han hecho acreedores a premio Nobel
aWalter Kohn'y John A. Pople en 1998, y a Martin Karplus, Michael Levitt y Arieh Warshel en
2013.

Durante la pandemia de COVID-19, la Quimica Computacional mostré su valia permitiendo
entender mejor el mecanismo de accién quimicadel virusy asi disefiar vacunas mas efectivas. Esto
hubiera sido dificil de lograr por pruebay error en el laboratorio, modificando los diferentes
parametros que intervienen, sin una simulacién computacional de las propiedades en la accion
bioquimicay los efectos finales deseados. Asi, las simulaciones computacional es, sustentando el
enfoque operativo de la disciplina, se emplean ampliamente en la comprensién de como surgen las
propiedades de los materiales a nivel molecular, explotarlas y potenciarlas para que resulten
mejoradas. Ejemplos de ello son la capacidad electroquimica para lograr baterias mas ligeras y
duraderas, o el disefio de materiales fotovoltaicos con mejor eficiencia en la conversion de energia
solar en eléctrica. Con anterioridad, €l enfoque puramente experimental y tradicional solia ser
empirico y por eso menos eficaz.

Para comprender mas sobre como opera la Quimica Computacional y sus usos en investigacion, es
importante conocer algunos aspectos esenciales de la quimica. Gran parte de la materia que
mani pulamos en nuestra vida diaria la constituyen aomos conformados por particul as subatémicas
como electrones, protones y neutrones en un primer nivel. Entre ellas median interacciones
primordialmente eléctricas o bien otro tipo de fuerza entre protones y neutrones, como la
denominada fuerza nuclear fuerte, responsable de la estabilidad de dichas estructuras, formando asi
al &omo y su nucleo como sistemas estables dentro de un rango de condiciones habituales en
nuestra vida cotidiana. Al combinarse, los atomos originan estructuras superiores como las
moléculas, los solidos cristalinos y gran parte de la materia que conforma nuestra experiencia
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diaria, como se muestra en la Figura 1. Todas estas estructuras, su forma, la manera en que
geomeétricamente se componen, disponen y combinan, pueden depender de las reglas que operan
entre las interacciones mencionadas. Por ello, para comprender su variabilidad, hoy en dia las
exploramos y estudiamos mediante simulaciones, para luego experimentar con ellas a partir de una
aproximacion previa dificil de cuantificar a partir solo de sus propiedades macroscopicas, como lo
hacia la quimica tradicional. Sin embargo, en algunos casos estas interacciones en los ambitos
molecular o atdbmico no son suficientes, pues su estudio se limita a aproximaciones fisicas dictadas
sblo por teorias e interacciones clasicas como el electromagnetismo u otros model os empiricos
observados como supuestas buenas aproximaciones, sin involucrar mas profundamente a las leyes
delafisica

(x]

Figura 1: Representacion jerarquica de la materia. Los &tomos que encontramos en la tabla periédica se
forman por particulas subatémicas (protones, neutrones y electrones), que se combinan para dar pie a
toda la materia que conforma el universo, desde las moléculas de cafeina de nuestro café, hastala sal de
mesa.

Durante €l siglo pasado, lafisicay laciencia en su conjunto atravesaron por una revolucion que
cambi6 la manera de entender al universo, y que dio lugar a discrepancias en nuestras predicciones
a diversas escalas: la teoria cuantica. Esta postula que la materia, dependiendo de las
circunstancias, puede comportarse como onda o particula. El fisico Louis de Broglie establecié en
ese contexto una base tedrica para el electrén, haciéndose por ello acreedor al premio Nobel en
1929. Con esta descripcion mas precisa del mundo, las particulas, y en general los sistemas
cuanticos, se rigen por la ecuacion de Schrodinger. Estos dos hechos se muestran en la Figura 2.
Gracias a Schrodinger se estableci6 |a base tedrica para €l hecho empiricamente ya conocido de
gue los electrones en los &omos ocupan niveles de energia definidos, conocidos como orbitales
atomicos. Esta teoria modifico laimagen clésica de los electrones moviéndose alrededor del nicleo
atdmico como un sistema planetario. Cuando los atomos se combinan para formar moléculas, los
orbitales atdbmicos conforman nuevas estructuras y dan origen a orbitales moleculares. Estas
diferencias en relacion con las aproximaciones clésicas de interaccion entre mol éculas modificaron
la visién de la quimica y de como la fisica opera dentro de las reacciones quimicas y
configuraciones geométricas de las moléculas. Como en los d&omos, en las moléculas estos
orbitales rigen la reactividad quimica, sus propiedades magnéticas, los procesos Opticos de
absorciéon y emision de luz, hasta su propia conformacién. Asi, muchas de las propiedades
especificas de la materia, debieron ser revisitadas para comprender mejor o descubrir fenédmenos
como lafluorescencia, lafosforescenciay lafotocromaticidad.

[x]

Figura 2: La teoria cuantica generé una revolucion en la manera que entendemos el universo. Las
particulas cuanticas, como los electrones, muestran un comportamiento tanto de onda como particula,
por lo que propiedades antes bien descritas en lafisica clésica, como la posicion de una particula pueden
gquedar indefinidas y son solo cuantificables a través de probabilidades. La ecuacién que permite
describir sistemas cuanticos (no relativistas) es la ecuacion de Schrodinger, que establece que los
€lectrones en un &tomo ocupan distribuciones de probabilidad para su disposicién en el espacio.

Aunque lateoria cuantica nos ha provisto de las ecuaciones necesarias para describir mucho mejor
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y més ampliamente un sinfin de fendbmenos quimicos, cuando las aplicamos a sistemas tan
complejos como moléculas orgénicas e incluso inorganicas, resulta imposible resolverlas de
manera exacta para predecir aspectos que van desde su configuracion geométrica, su
comportamiento dindmico, su reactividad quimica y otras propiedades fisicoquimicas. Sin
embargo, los fisicos y quimicos no se han dado por vencidos ante esta limitacion y han recurrido a
aproximaciones matematicas, algoritmos computacionales sofisticados y el uso de
supercomputadoras muy répidas para analizar el comportamiento de estos sistemas mediante
simulaciones numeéricas, dando origen a la Quimica Computacional como un érea de desarrollo e
investigacion. La forma de trabajar es ilustrada en la Figura 3: un ciclo recursivo que permite
establecer premisas, simularlas, obtener comportamientos esperados, experimentarlos, modificar
las premisasy repetir e proceso de calculo. Hoy en dia, la Quimica Computacional esta al alcance
de muchas mas personas con cierta preparacion en quimica, pues permite utilizar y explotar
diversas herramientas computacionales en linea que implementan algoritmos de simulacion
avanzados, sin preocuparse en extremo por las mateméticas, la fisicay la computacion sobre las
gue éstas se sustentan. Por g emplo, podemos explorar diversas propiedades que estudian los
guimicos tedricos utilizando software de uso libre, como ORCA, una aplicacion en linea que aplica
propiedades cuanticas a la simulacion quimica y permite el andlisis computacional de diversas
estructuras a partir de principios minimos basicos, denominados ab initio. Asi, es posible calcular
numéricamente la curva de energia de una molécula de etano sujeta a deformaciones por la
interaccidn con otras estructuras quimicas, e incluso analizar como se modifican las propiedades de
absorcion de luz de una molécula croméfora en la regién UV o visible en funcion de sus
parametros estructurales.

(x]

Figura 3: Esguema simplificado de cémo funciona la investigacion en la Quimica Computacional.
Algunas geometrias moleculares construidas a partir de visualizadores moleculares se utilizan para
hacer predicciones tedricas de las propiedades estructurales, quimicas, opticas y electrénicas de las
moléculas utilizando programas que incluyen la formulacion cuantica. Los resultados son comparados
con experimentos, validando o rechazando |as predicciones tedricas. Después, |os prondsticos anteriores
permiten dar guia a nuevos experimentos.

A pesar de que la Quimica Computacional ha probado su utilidad dentro de lainvestigacion sobre
propiedades quimicas de la materia, existen aln retos que limitan este enfoque en forma extendida.
El primero de ellos es el impuesto por el tiempo de cdmputo necesario para obtener las
predicciones, el cual crece exponencialmente con el nimero de &omos de una configuracion o
molécula a estudiar. En muchos casos resulta practicamente imposible el uso de metodologias de la
Quimica Computaciona en areas como la bioguimica, donde las proteinas poseen entre cientos y
miles de aminoé&cidos, lo cual, por lo expresado antes, implican tiempos de procesamiento muy
grandes, como meses 0 afos inclusive. Por otro lado, existe un problema fundamental, la
correlacion electronica, una propiedad ampliamente conocida como entrelazamiento cuantico, por
la que los componentes individual es de un sistema adquieren propiedades de grupo. Esta propiedad
determina en muchas estructuras el transporte de energia en aquellos complgjos que intervienen en
lafotosintesis, por lo que lainclusion de su descripcidn cuantica resulta crucial. Las computadoras
tradicionales no pueden modelar naturalmente estas interacciones que surgen entre los electrones,
aumentando con ello la complgjidad computacional y el tiempo de procesamiento necesarios.

De tal suerte, asi como se han buscado problemas como |os anteriores, se han buscado nuevas
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formas para reproducir el comportamiento quimico de muchos compuestos moleculares que
implique las predicciones y efectos inducidos por la mecéanica cuantica. Entre estos, la simulacion
empleando sistemas cuanticos andlogos ofrece una nueva aproximacion al caculo de las
propiedades quimicas de la materia involucrando la complegjidad cuantica. A este enfoque se le
conoce como procesamiento cuéntico: la utilizacion de sistemas cuanticos cuyo comportamiento
fisico es bien conocido, para emular el comportamiento de otros sistemas mas complejos. Ello
parte de la premisa de que existen sistemas que entendemos a detalle y que es posible manipular.
Partiendo de estos sistemas modelo, es posible reproducir el comportamiento de sistemas més
complicados en un lenguaje més natural que yaincluye las propiedades cuanticas. Estaidea fue
inicialmente sugerida por el fisico Richard Feynmann, ganador del premio Nobel en 1965 por sus
desarrollos en electrodindmica cuantica. Pasaria mucho tiempo para que esta idea no fuera
considerada como ciencia ficcion en vez de una posibilidad real. Hoy en dia nuestra capacidad
tecnologica en el ambito cuantico ha aumentado notablemente y comenzamos a hacer posible
llevar estas ideas a la practica. Algunos de los sistemas cuanticos empleados para este propdsito
incluyen los atomos ultra frios, las trampas de iones y los léaseres, utilizados para establecer
arquitecturas de procesadores cuanticos en €l sentido mencionado.

El procesamiento cuantico ha surgido como un modelo de computacion viable que explota estos
sistemas y sus propiedades, como €l entrelazamiento cuantico y la superposicién de estados. En
ésta, adiferencia de los bits de las computadoras personales, |0s sistemas pueden encontrarse en un
estado indefinido o de superposicion de dos 0 més estados fisicos, que identificadoscon el “0” y €
“1”, permiten establecer bits cuanticos o qubits (Figura 4) y una analogia potencialmente mas
poderosa que sus contrapartes tradicionales. Algunos sistemas cuanticos que exhiben este
comportamiento son los fotones a través de la polarizacion de laluz o el espin de un electron,
atomo o molécula (Figura5).

x]

Figura 4: Comparativa entre un sistema de informacién clasicay cuantica. Mientras que en informacion
clasica la unidad basica es el bit, que puede hallarse en el estado 0 (apagado) o 1 (encendido), en
informacién cuantica, la unidad de informacion es el bit cuantico o qubit. Este presenta los fendmenos
de superposicion (encontrarse simultaneamente en ambos estados 0 y 1), asi como de entrelazamiento
con otros bits cuanticos. .

(x]

Figura 5: Ejemplos de sistemas cuanticos que se utilizan como qubits en algunos prototipos de
procesadores cuanticos.

Haciendo interactuar estos sistemas (por gjemplo, mediante campos el ectromagnéticos o ciertos
tipos de materiales Opticos), podemos originar cambios controlados, operaciones sobre la
informacién guardada en ellos que permiten transformarla. Estas interacciones se disefian para
generar operaciones especificas que emulan a aquellas del computo tradicional; son conocidas
como compuertas cuanticas, o que permite sintetizar circuitos de procesamiento cuantico y con
ello, algoritmos, sin la necesidad de conocer los detalles de como se Ilevan a cabo dichas
operaciones y concentrandose en su efecto sobre la informacién almacenada.

Las computadoras cuanticas no se consideran remplazo de las computadoras tradicionales de hoy
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en dia, sino como sistemas que en conjunto ayudan a resolver cuestiones complgjas sobre e mundo
gue nos rodea. Entre |os algoritmos cuénticos propuestos para la simulacion de sistemas quimicos
destaca el algoritmo Cuantico Variacional o VQE por sus siglas en inglés (Variational Quantum
Eigensolver Algorithm). Este se puede instrumentar en el hardware de naturaleza cuéntica
disponible (Station Q o IBM Q, por gemplo). Es un algoritmo hibrido, ya que emplea tanto una
computadora cuantica para ciertos calculos, como unatradicional para otros.

En este algoritmo, €l circuito cuantico es un conjunto de compuertas controladas, las cual es pueden
cambiar los estados de algunos qubits en funcidn de otros, asi como generar entrelazamiento
cuantico entre pares de qubits, lo que permite calcular la energia de una molécula considerando
algunas de sus propiedades cuanticas. Paraello, el problema se codifica através de qubits mediante
un proceso conocido como Hamiltonian averaging. En tanto, un optimizador tradicional se encarga
de encontrar una serie de nuevos parametros que actualizan la informacion en el propio circuito
cuantico, optimizando la energia calculada para una siguiente evaluacion. El algoritmo se repite
hasta encontrar un valor de energia convergente, el cual sera el de la molécula que se estudie
(Figura 6). En este enfoque, algunas herramientas de libre uso como Qiskit o Pennylane (ver las
referencias de estos recursos), poseen librerias que permiten simular circuitos cuanticos como €l
VQE. Por gemplo, en Qiskit podemos calcular desde nuestra propia computadora la energia del
estado de energia minimo de moléculas diatébmicas, como la molécula de LiH (Hidruro de Litio),
asi como obtener las superficies de energia que se forman al distorsionar €l enlace de esta molécula
(Figura?7).

[x]

Figura 6: Diagrama del funcionamiento del algoritmo cuantico variacional (VQE). Este se caracteriza
por una serie de compuertas que permiten calcular la energia de la molécula de interés que se encuentra
codificada en los qubits de la computadora cuantica. Utilizando una computadora clasica, es posible
obtener un conjunto de pardmetros nuevos que permitan obtener un valor mas preciso de la energia
repitiendo €l ciclo.

x]

Figura 7: Gréfica de energia potencial de la molécula de LiH a deformar su enlace quimico. Esta
deformacion se define con el cambio de la distancia entre los atomos de Li e H (distancia interatémica).
Puede verse como el minimo de energia se encuentra alrededor de 1.5 angstroms, una propiedad
derivada del célculo.

Con el procesamiento cuantico, la Quimica Computacional se aproxima a una nueva revolucion
guimica donde podremos disefiar en un tiempo récord y con una diversidad que el computo
tradicional no ha permitido, nuevos y mas sofisticados materiales para la salud, la seguridad y la
vida cotidiana en general. Hoy més que nunca podemos ser parte de la revolucion cuantica desde la
investigacion quimica, bioquimicay biolégica.
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