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La rama de la astronomia encargada de detectar y estudiar moléculas en el espacio
interestelar se llama astroquimica. Lo fascinante es que existen moléculas exdticas
imposibles de encontrar en la Tierra y que podrian tener un interés tecnoldgico, por
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otro lado, existe la curiosidad de encontrar moléculas clave para la existencia de
vida. En este articulo se describe cémo las técnicas de la quimica computacional
pueden ayudar a los astrénomos a identificar moléculas que estdn a millones de
anos luz de la Tierra.

Existen mas de 230 tipos de moléculas identificadas en nuestra
galaxia y en las atmosferas de los planetas [1]. Algunas de estas
moléculas no existen en la Tierra y solo pueden formarse en las
condiciones extremas del medio interestelar. Un ejemplo muy
conocido es el i6n molecular H,+, una molécula simple compues-
ta solo de tres atomos de hidrégeno. Esta fue descubierta en las
atmosferas de Jupiter, Saturno y Urano, pero en la Tierra no exis-
te en forma natural porque es muy reactiva (se combina rapida-
mente con otras moléculas para formar otras). Esta molécula es
considerada como la piedra angular de la Quimica Interestelar ya
que es la iniciadora de reacciones quimicas para la generacion de
moléculas mas grandes. La referencia 2, “La molécula que creé el
universo”, es un articulo del tema que fue publicado en Ingenieria
al Dia.

La astroquimica es una rama muy activa de la astronomia que
se dedica a la deteccién y estudio de moléculas en el medio in-
terestelar. Estas moléculas aportan informacion Unica relativa al
origen mismo de la vida en este planeta.

Este medio interestelar consta de grandes nubes moleculares. Un
ejemplo muy conocido es la nebulosa Ojo de Gato, en la constela-
cién del Dragdn a unos 3000 afios luz de la Tierra [3]. Esta impor-
tante nebulosa, fue descubierta por el astrbnomo inglés William
Herschel en 1786 y ha sido ampliamente estudiada en tiempos
modernos ya que posee una gran luminosidad.

Si bien es cierto que siempre ha existido la curiosidad de saber
si las moléculas que existen en la Tierra también se encuentran
fuera de esta, por ejemplo, el agua, el metano u otras moléculas
fundamentales para la existencia de la vida, también existe un
interés tecnolégico de encontrar moléculas exéticas [4].

En efecto, con el tiempo se ha descubierto que las famosas mo-
léculas asociadas a la nanotecnologia (cintas de grafeno, nano-
tubos de carbono y fulerenos) también se han encontrado en el
medio interestelar [5,6].

INGENIERIA AL DIA

El mayor problema con la deteccién de moléculas en el medio
interestelar es que no podemos colocarlas en un tubo de ensayo
para estudiarlas (las distancias son literalmente astronémicas).
Sin embargo, los telescopios y radiotelescopios de observacion
pueden percibir la luz (radiacion) emitida por esas moléculas
cuando vibran. Particularmente, cuando esas moléculas estan
expuestas a radiacion infrarroja, los aparatos terrestres pueden
registrar las frecuencias de vibracion. En otras palabras, se puede
registrar la huella digital de estas (las moléculas al vibrar emiten
radiacién que viaja a través de espacio y llegan a la Tierra).

Para los quimicos modernos, ha sido un gran desafio tratar de
determinar la composicion molecular de las sustancias existen-
tes en la Tierra. Esta composicion estd basada en los dtomos que
forman estas moléculas, y estos atomos son todos aquellos que
encontramos en la tabla periédica de los elementos. Por ejemplo,
ya es conocido que el agua esta formada por moléculas que es-
tan compuestas por dos dtomos de hidrégeno y uno de oxigeno,
cuya férmula es H,0. Para llegar a esta conclusion tuvo que pasar
mucho tiempo hasta que Antoine de Lavoisier (1743-1794), me-
diante un experimento ingenioso, concluyé que el agua estaba
compuesta de una parte de oxigeno y dos partes de hidrégeno.
Esto fue un descubrimiento extraordinario pues en aquella época
todavia no existia el concepto de atomo tal como lo conocemos
hoy.

En la actualidad existe una gran variedad de modernas técnicas
usadas por los cientificos para analizar y determinar la composi-
cién molecular de las sustancias o materiales. Estas técnicas reci-
ben el nombre de espectroscopias. Algunos ejemplos comunes
de estas técnicas son: difraccion de rayos X, resonancia magnéti-
ca nuclear, espectroscopia de masas, espectroscopia de emision/
absorcién atémica, etc.

Una las técnicas espectroscépicas mas comunmente utilizadas
por los cientificos para caracterizar una molécula, a saber, es la
espectroscopia infrarroja. En la figura 1 se muestra una represen-
taciéon de la molécula de agua (H,0) donde se puede observar
que los tres atomos forman una “v” con un angulo aproximado
de 104.5°.
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La molécula de agua estd compuesta por dos
dtomos de hidrégeno y uno de oxigeno (H,0)
y el dngulo promedio formado por los tres dto-
mos es de 104.5°.

El agua en la figura 1 esta representada
como una estructura rigida, lo cual es una
idealizacién. Lo cierto es que tanto las
distancias interatémicas como el dngulo
estan variando continuamente. En efecto,
en la realidad, la molécula estd sujeta a
influencias externas que la hacen “vibrar,
por lo tanto, la geometria de esta puede
variar en todo momento.

Béasicamente, las moléculas
vibran cuando son someti-
das a un tipo especial de
radiacién electromagnéti-
ca (luz) llamada radiacién
infrarroja. Este tipo de ra-
diacion (luz) no es visible
para el ojo humano, pero
esta puede ser percibida
en forma de calor. De he-
cho, cuando el famoso astrénomo inglés
William Herschel la descubrié en 1800, la
bautiz6 como “rayos caléricos”. Entonces,
si queremos determinar la composicion
de una sustancia desconocida, podemos
someter esa sustancia a este tipo de radia-
cién y mediante un aparato (espectrome-
tro) podemos registrar las frecuencias de
vibracién y asi comparar esas frecuencias
con alguna base de datos de sustancias ya
conocidas.

La figura 2 ilustra la idea de la vibracién
molecular, donde se muestran los tres mo-
dos fundamentales de vibracion del agua.
Estas tres formas fundamentales de vibra-
cién son caracteristicos de la molécula de
agua, pero ademas cada vibracién tiene
asociado un valor numérico llamado fre-
cuencia de vibracién, que se mide en uni-
dades de hertz (Hz) o cm™. Estas tres fre-
cuencias son Unicasy caracterizan al agua,
por lo tanto, constituyen su huella digital.
Aunque no seamos capaces de mirar los
atomos que componen una molécula, se
tiene la posibilidad de determinar su hue-
lla digital. Es asi que es factible identificar
una sustancia desconocida solo encon-
trando sus frecuencias de vibracion para
luego compararlas con frecuencias ya
identificadas.

" El telescopio espacial lleva el nombre de
James Webb, quien fuera el destacado
director de la NASA entre 1961y 1968.

Todas las moléculas poseen una
*huella digital” que las caracteriza.
Aunque no somos capaces de
mirar los dtomos que componen

una molécula, si podemos
obtener informacién de su huella
digital, por lo tanto, la podemos
identificar.

angulo fijo
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(b) (c)

Los tres modos fundamentales de vibraciéon de una molécula de agua. (a) Vibracién simétrica, (b)
Vibracion antisimétrica, (c) Variacién angular, donde las distancias de enlace permanecen constantes.

{Como es que las moléculas vibran?

Solo como modo de ilustracion, la figura
3 presenta un grafico con el registro del
espectro infrarrojo del agua [7]. El lector
de este articulo no debe intimidarse por
este grafico, pues lo Unico que hay fijar-
se es la forma Unica de este (jno hay otra
sustancia cuyo
espectro  sea
igual estel). A
partir de este
espectro, los
cientificos es-
pecialistas pue-
den determinar
las frecuencias
de vibracion.
De este modo,
si sometemos
una sustancia desconocida a la radiacion
infrarroja y el registro tiene la misma for-
ma de esta figura, entonces esa sustancia
es efectivamente agua.

La reciente puesta en marcha del Telesco-
pio Espacial James Webb', abre una gran
ventana de posibilidades para la busque-
da de nuevas moléculas en el Espacio in-
terestelar. Las espectaculares imagenes
recibidas fueron captadas en la zona infra-
rroja del espectro electromagnético, por
lo tanto, tuvieron que ser manipuladas
utilizando filtros de colores para que el ojo
humano las pueda distinguir.
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{Qué puede fallar en la deteccion de mo-
léculas usando las técnicas espectroscé-
picas?

Esto es muy comun, porque no todas las
moléculas son sensibles a las diferentes
radiaciones y la obtencién de un espectro
de emision (por ejemplo, de frecuencias
de vibracion) seria muy dificil. También
existe la dificultad de que casi nunca las
moléculas de un tipo se encuentran aisla-
das de otros tipos. Entonces la sefal que
detectan los aparatos terrestres puede ser
muy débil o cadtica con mucho “ruido” o
interferencia. Esto es comprensible, pues
las moléculas estudiadas se encuentran a
millones de afios luzy la radiacién emitida
por ellas tiene que superar muchos obs-
taculos en el camino. Por lo general, en
astroquimica se recurre a mas de una téc-
nica de deteccién para que los resultados
sean corrobdrales.

La quimica teérica/computacional

En la actualidad es muy comun que los
cientificos de todas las areas del saber re-
curran a modelos matematicos apoyados
por simulaciones computacionales para
predecir o calcular propiedades fisicas o
quimicas [8,9]. En particular, los quimicos
pueden modelar (disefar) nuevas molé-
culas y predecir si estas podrian existir en
forma estable en las condiciones norma-
les del medioambiente o si tienen una
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Figura 3

Espectro infrarrojo de la molécula de agua. La forma Unica de esta curva caracteriza al agua y
constituye su huella digital (Fuente: Simulacién en Wolfram.com, referencia 6).
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lidad practica. Con estos experimentos vir-
tuales se puede ahorrar mucho tiempo de
experimentacién y también dinero gasta-
do en reactivos quimicos en el laborato-
rio. Esto es muy util porque los cientificos
deben descartar muchas hipotesis antes
de comprobar alguna que sea util. En este
contexto, el astrbnomo puede apoyarse
en estas técnicas para corroborar o des-
cartar el descubrimiento de nuevas molé-
culas en el medio interestelar.

La quimica como herramienta de la
astronomia

Como ya se menciond anteriormente, hay
mas de 200 moléculas cuya existencia en
el medio interestelar ha sido confirma-
da. Sin embargo, todavia hay otras cuya
existencia es dudosa porque la infor-
macion astrondémica obtenida es difusa
para llegar a conclusiones definitivas. En
el contexto del proyecto FONDECYT N°
1191019, de los autores de este articulo,
fue posible estudiar moléculas de interés
astronomico con el objetivo de estable-
cer un criterio confiable que respalde las
observaciones astronémicas. El desarrollo
del estudio fue realizado en la UCEN, en
colaboracién con la Universidad Autono-
ma de Chile, la Universidad de Mississippi
y el Ames Research
Center de la NASA.
Los resultados de
este estudio fue-
ron publicados en
la prestigiosa revis-
ta de astronomia
Astronomy & As-
troPhysics, con el
titulo “Quantification of molecular aroma-
ticity as a predictive factor of astrophysical
significance” [10].

El proyecto FONDECYT mencionado, tie-
ne como objetivo principal estudiar el
concepto de aromaticidad? y para ello se
utilizan computadores (“clusters”) de ulti-
ma generacidn, pues se requiere resolver
complicadas ecuaciones de la mecanica
cuantica®. En un articulo anterior de esta
revista “Magnetismo y Quimica Cudntica”

®
@

2El término aromaticidad es por razones his-
toricas. El benceno es un liquido incoloro con
un olor caracteristico, pero eso no quiere decir
que todas las moléculas aromdticas tengan
olor.

3 La mecdnica cudntica es una rama funda-
mental de la fisica que estudia los fenémenos
aescala atomica y molecular.

4El indice de aromaticidad es un valor (nime-
ro) que cuantifica este concepto. Esta cuan-
tificacion sigue la misma idea del indice de
acidez de las sustancias (escala pH).

5 El benceno es la molécula aromdtica de
referencia, por lo tanto, cualquier otra molé-
cula cuyo indice de aromaticidad sea mayor
(menor) al del benceno es mds (menos) aro-
mdtica.

[11] se describid el concepto de aromaticidad como la capacidad de reaccién de los
electrones de una molécula cuando esta es sometida a un campo magnético externo.
Como consecuencia del campo magnético aplicado, los electrones libres de la molécula
tienden a“circular”alrededor de esta. Entonces el grado de mayor o menor movilidad de
los electrones indica el grado de aromaticidad de la molécula. Por lo general se habla de
aromaticidad en moléculas cuya estructura geométrica forme un anillo. El ejemplo mas
emblematico es la molécula de benceno, que esta formada por un anillo de seis &tomos
de carbono y seis atomos de hidrégeno (C,H,). La figura 4 muestra una reproduccion de
una figura del articulo emanado de la colaboracion [10]. En ella se muestra la molécula
de benceno, donde claramente se observa un “flujo de electrones” (representado por
flechas) circulando alrededor de la molécula.

Figura 4

Dos vistas de la representacién 3D de la aromaticidad en benceno (C,H,). La existencia y estabilidad
de esta molécula podria ser explicada por el flujo de electrones, formando una “corriente eléctrica” que
circula alrededor del anillo molecular.

La conclusién principal del mencionado articulo [10], explica que la metodologia utili-
zada tiene el potencial de ser una herramienta auxiliar importante para futuras observa-
ciones astronémicas. Moléculas como el benceno y otras moléculas aromaticas tienen la
particularidad de ser estables (no se destruyen y no se combinan facilmente con otras),
de tal modo que pueden ser detectadas. Es por eso que es muy im-
portante determinar un indice de aromaticidad * para las moléculas
estudiadas. Adicionalmente, el estudio abarcé un conjunto de molé-
culas de interés astronomico, algunas de la cuales todavia no se tiene
certeza de su existencia en el medio interestelar. La figura 5 muestra
una pequeia seleccion de las moléculas estudiadas. Como caracteris-
tica comun, todas ellas forman un “anillo” compuesto por atomos de
carbono e hidrégeno (Polycyclic aromatic hydrocarbons en inglés). Este
indice de aromaticidad, aplicado a moléculas en el medio interestelar,
puede incentivar a los astronomos a la busqueda de moléculas cuyo indice de aromati-
cidad indique una probable formacidn o estabilidad de estas en el espacio interestelar®.

Figura 5

Seleccién de moléculas estudiadas en la referencia 8. Como caracteristica principal Todas ellas forman
un circuito cerrado a través del cual fluyen los electrones, indicando su grado de aromaticidad.

El estudio referenciado [10], resulté de una colaboracion insospechada entre varios cien-
tificos. Especificamente, la experticia combinada de los 4 autores permitié publicar un
estudio tedrico orientado a la comunidad astroquimica mundial y con ello contribuir
con un grano de polvo en la comprension global del origen la de vida en el Universo.

Agradecimientos: El estudio referenciado [10] en este articulo ha sido posible gracias al
financiamiento del proyecto FONDECYT °N 1191019.
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Figura: nebulosa Ojo de Gato. (CatsEye_HubblePohl_960.jpg)

Creditos de la imagen: NASA, ESA, Hubble Legacy Archive; Chan-
dra X-ray Obs.; Processing & Copyright: Rudy Pohl.

Tomada con el telescopio espacial Hubble.

Imagen de la nebulosa Carina: IMAGE: NASA, ESA, CSA, STScl
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