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La quimica ha sido definida desde diversas
perspectivas, destacandose tanto su caracter de ciencia
central como su rol de “ciencia que conecta”, uniendo
disciplinas como la fisica, la biologia, las matematicas
y la biomedicina, entre otras [1,2]. Méas alla de su
relevancia cientifica, la quimica es fundamental para
enfrentar problemas sociales y ambientales como el
cambio climatico y la crisis energética, posicionandose
como una herramienta clave para la construccion de
un futuro sustentable [3].
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Quimica verde: una aproximacion hacia procesos
mas seguros y limpios

El concepto de quimica verde surge para minimizar el
impacto ambiental de la quimica mediante el disefio
de procesos y productos que reduzcan o eliminen
sustancias peligrosas [4]. Esta area promueve una
economia circular, optimiza el consumo de recursos
renovables y se alinea con los Objetivos del Desarrollo
Sustentable (ODS). La quimica verde busca evitar la
generacion de residuos desde el origen, empleando
rutas sintéticas mas seguras, disolventes ecologicos y
catalizadores eficientes [5].

La quimica computacional: modelado y prediccion
al servicio de la sostenibilidad

El desarrollo de herramientas computacionales ha
revolucionado la forma en que se investigan las
propiedades moleculares. La mecéanica cudntica y
otros enfoques matematicos han permitido modelar
el comportamiento de sistemas complejos de forma
precisa. Laquimicacomputacional facilitala prediccion
de propiedades como afinidades electronicas, energias
de reaccion y caracteristicas termodindmicas,
permitiendo disefiar nuevas moléculas sin necesidad
de realizar experimentos preliminares [6].

Este enfoque racional ahorra tiempo, recursos y
reduce la produccion de desechos, alinedndose con
los principios de la quimica verde. Ademas, mediante
simulaciones computacionales, se pueden identificar
catalizadores mas eficientes y disefiar rutas sintéticas
con menor impacto ambiental, lo que resulta esencial
tanto en la academia como en la industria [7].
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Perspectivas de la sinergia entre quimica verde y

quimica computacional

La integracion de la quimica computacional con la

quimica verde representa una oportunidad pararesolver

desafios emergentes en ciencia y tecnologia [8]. A

continuacion, se presentan algunas contribuciones

clave tomando en consideracion los principios de la
quimica verde:

o Optimizacion de procesos industriales: La quimica
computacional puede ayudar a disefiar procesos
industriales mas eficientes mediante el modelado
de reacciones quimicas y mecanismos de reaccion,
lo que permitira reducir el consumo energético y
minimizar la generacion de residuos.

o Diseno de materiales sostenibles: La prediccion
de propiedades antes de la sintesis facilitara
el desarrollo de materiales biodegradables
o reciclables. Ademds, el uso de disolventes
alternativos y ecolégicos puede transformar los
procesos de purificacion en la industria quimica.

o Desarrollo de catalizadores verdes: Los estudios
computacionales pueden identificar catalizadores
mas selectivos y estables, reduciendo el uso de
metales toxicos y favoreciendo reacciones mas
seguras. Estos catalizadores seran esenciales para
la produccion de productos quimicos con menor
impacto ambiental.
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» Innovaciones en biotecnologia y farmacéutica: La
quimica computacional permite disefiar farmacos
y biopolimeros con mayor precision, reduciendo la
necesidad de experimentacion y disminuyendo el
impacto ambiental en la produccion farmacéutica.

* Impactoeneducaciényformacioninterdisciplinaria:
La creciente importancia de esta sinergia sugiere
la necesidad de formar profesionales con
competencias en ambas disciplinas. El enfoque
interdisciplinario fomentara colaboraciones mas
eficaces entre quimicos tedricos, computacionales
y experimentales, potenciando los beneficios de
estas areas.

* Contribucién al combate del cambio climatico:
La quimica computacional puede acelerar el
desarrollo de tecnologias clave para la captura
y almacenamiento de carbono, asi como para la
produccion de energia renovable. La prediccion
y optimizacion de procesos quimicos facilitara la
transicion a una economia baja en carbono.

Hacia una colaboracion interdisciplinaria para un
impacto mayor
Elfortalecimientodelascolaboracionesentrelaquimica
verde y la quimica computacional tiene el potencial
de transformar tanto la investigacion cientifica como
las aplicaciones industriales. La capacidad de disefiar
compuestos y procesos con menor impacto ambiental
no solo contribuye a la sostenibilidad, sino que también
impulsa la competitividad de las industrias quimicas
en un contexto global que demanda soluciones mas
ecoldgicas.

Esta sinergia permite un enfoque mas preventivo y
eficiente, alineado con los principios de sustentabilidad.
A medida que ambas disciplinas sigan evolucionando,
se espera que jueguen un papel relevante en la solucion
de desafios ambientales. En definitiva, la integracion
de la quimica verde y la computacional representa
un camino estratégico hacia un futuro mas limpio,
eficiente y respetuoso con el medio ambiente.
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