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RESUMEN 

El estudio de las propiedades químicas y 

físicas de un sistema requiere, muchas 

veces, el uso de equipo de laboratorio 

sofisticado y equipos de instrumentación 

costosos que necesitan de un 

entrenamiento para usarlos 

adecuadamente, además de financiamiento 

constante. Sin embargo, desde el 

desarrollo de la física cuántica se han 

logrado hacer aproximaciones 

matemáticas, basadas en consideraciones 

físicas, que permiten estudiar dichas 

propiedades sin exigir demasiado espacio 

ni recursos materiales para ello. Tal es el 

caso de la química computacional: una 

rama de la fisicoquímica que permite 

estudiar a profundidad los materiales y su 

comportamiento desde una computadora, 

y muchas veces sin la necesidad de gran 

equipamiento. A lo largo de este artículo se 

describirá brevemente de dónde surge esta 

rama científica y para qué sirve conocer 

esta poderosa herramienta computacional 

en la actividad científica diaria. 

Palabras clave: Propiedades 

fisicoquímicas, Química computacional, 

Teoría del Funcional de la Densidad. 

ABSTRACT 

The study of the physical and chemical 

properties of materials requires, most of 

the time, the use of sophisticated 
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laboratory facilities and funds, both of 

which can be difficult to obtain in México. 

However, since the development of 

quantum mechanics, many 

approximations to describe the 

macroscopical world at electronic level 

have been developed with great success. 

This is the case of Density Functional 

Theory (DFT) applied in the 

Computational Chemistry field. This 

consolidated theoretical approximation 

makes possible to study the electronic 

behavior of materials and explain its 

macroscopic response to diverse stimuli, 

which can be useful in the search for 

applications within the engineering 

approach. Furthermore, computational 

calculations can be performed in basic 

computer devices or smartphones, which 

enables its application in the study of 

materials when there is a shortage of other 

scientific laboratory resources. In this 

sense, the computation study of the 

physicochemical properties is a plausible 

alternative that provides valuable 

information. This paper briefly describes 

what this approach consists of and some 

practical examples of how to implement it.  

Keywords: Physicochemical properties, 

Computational Chemistry, Density 

Functional Theory. 

 

 

INTRODUCCIÓN 

Un paradigma, o tal vez un prejuicio, que 

suele enseñarse sobre la ciencia y lo 

científico, desde la escuela básica y los 

medios de comunicación convencionales, 

es el trabajo desempeñado en un 

laboratorio con el uso batas blancas, vasos 

de formas extrañas, sustancias peligrosas 

con nombres impronunciables y nada más. 

Con el tiempo, los interesados descubren 

que la ciencia va más allá de eso y que esta 

se asocia con una idea fundamental que 

consiste en la aplicación del método 

científico, y entre estos, los más 

aventurados, pueden incluso llegar a 

ejercerla como filosofía de vida. De igual 

manera, se empieza a descubrir que hacer 

ciencia no es exclusivo de unos pocos y 

que puede realizarse en espacios no 

necesariamente destinados a ella, sino que 

puede existir y desempeñarse con todo 

rigor desde otros espacios menos comunes 

y con menos recursos(Altshuler, 2017). 

Todo depende de la inteligencia y la 

disposición a explorar nuevos horizontes 
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más allá de lo conocido y establecido; en 

otras palabras, depende de la curiosidad y 

la tenacidad.  

La ciencia de materiales es un campo 

multidisciplinario, enmarcado en un área 

de la física conocida como Teoría de la 

Materia Condensada, que se enfoca, en 

principio, en la descripción de las 

propiedades estructurales y electrónicas de 

los materiales que constituyen nuestro 

entorno. Sépase que del estudio de estas 

propiedades es posible encontrar los 

mecanismos y fenómenos que dan lugar a 

la respuesta macroscópica, es decir, a la 

manera en que percibimos a los materiales 

con nuestros sentidos(Schuller et al., 

2014). Un ejemplo de esto son los colores 

bonitos de las flores, el calor que 

desprende el concreto al estar expuesto al 

sol, los sonidos extraños que provienen de 

la expansión y contracción de los metales 

a ciertas horas del día, o incluso el aroma 

característico de la tierra mojada. Del 

estudio fundamental de las propiedades 

electrónicas y estructurales a escala 

nanométrica, 1 × 10−9 metros (la 

millonésima parte de 1 milímetro), es 

posible, en teoría, describir y explicar la 

respuesta de los materiales a mayor escala 

ante estímulos físicos y, a partir de este 

momento, buscarle una aplicación útil a 

través de la ingeniería y los métodos que 

se derivan de ella. Debido a lo anterior, 

uno puede pensar que la descripción física 

del comportamiento de los materiales, 

partiendo del estudio de su estructura 

atómica, es una tarea que requiere de 

grandes recursos y equipamiento 

sofisticado para llevarse a cabo. Aunque 

esto es en parte cierto, para estudiar los 

materiales a escala atómica son 

indispensables las 

espectroscopías(Gonzáles Cantellano and 

Montaño Zetina, 2015) y los microscopios, 

las cuales son técnicas y equipos bastante 

costosos; también es cierto que existe otra 

perspectiva para mirar en profundidad a 

los materiales a un costo notoriamente 

menor. Esta perspectiva es la nanociencia 

computacional, la cual está basada en la 

física y química cuánticas. Una subrama 

de esta área, conocida como química 

computacional, se especializa en la 

descripción de las propiedades 

electrónicas a escala atómica a partir de 

métodos numéricos de los principios de la 

física cuántica(Leiva and Estrin, 2011). Y 

esta área, aunque pueda parecer 

complicada, además de ser simple, 

representa un gran paso en la comprensión 
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de los materiales con potenciales 

aplicaciones útiles para la sociedad. Por 

ejemplo, la remoción de contaminantes en 

agua(Aarab et al., 2019; Morera-Boado et 

al., 2016; Wang et al., 2015) y suelos(Guo 

et al., 2022; Qi et al., 2022), la adherencia 

de los pesticidas sobre los alimentos(Chen 

et al., 2020; Dindorkar et al., 2022; 

Pudaruth et al., 2022), métodos de 

preservación de alimentos(López-Ortiz et 

al., 2020; Montisci et al., 2022; Spepi et 

al., 2016), o incluso el desarrollo de 

semiconductores nuevos para la 

fabricación de nuevos transistores(Goes et 

al., 2018; Zeidell et al., 2019; Zhong et al., 

2010).  

En esta contribución, se da una breve 

introducción a la química computacional y 

la teoría del funcional de la densidad, con 

la intención de acercar a los/las lectores/as 

a este tema y despertarles el interés por 

explorar más por su propia cuenta. 

Una breve descripción de la Física 

Cuántica(de la Peña, 2012; Hacyan, 2005) 

En general, la física, como ciencia, 

describe el movimiento de la materia. Esta 

ha sido desarrollada durante siglos por 

diferentes pensadores y científicos, 

incluyendo a Isaac Newton. Gracias a las 

famosas tres leyes de Newton es posible 

describir el movimiento de un cuerpo a 

escala macroscópica. Conociendo la 

posición y velocidad de un objeto en un 

momento determinado, es decir su estado 

de movimiento, es posible predecir el 

cambio de dicho estado a futuro. Así, la 

mecánica clásica predice la evolución de 

un sistema físico en función de las 

condiciones iniciales. Es decir, podemos 

predecir si la pelota de basket que hemos 

lanzado caerá dentro del aro o no, porque 

conocemos la trayectoria que seguirá (que 

será la ecuación del tiro parabólico). Sin 

embargo, la mecánica clásica deja de 

funcionar a otras escalas, por ejemplo, la 

física que describe el comportamiento de 

cuerpos a velocidades mucho mayores, 

comparables a la de la luz, es la teoría 

relativista, y la física que describe el 

movimiento de los electrones y el 

comportamiento químico en el nano 

mundo es la mecánica cuántica, la cual es 

la base de la ciencia de materiales. 

Contrariamente a la física clásica y a la 

intuición, en el mundo cuántico no es 

posible determinar la velocidad y la 

posición de un objeto al mismo tiempo 

como hicimos con la pelota del ejemplo 

anterior (esto se conoce como el Principio 

de incertidumbre de Heisenberg), lo que 
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deriva en la imposibilidad de predecir su 

estado futuro. Sin embargo, existe una 

forma de expresar, en forma de 

probabilidad, en qué región del espacio se 

encontrará un electrón una vez que hemos 

determinado su velocidad, que no es más 

que lo que en química se conoce como 

orbitales electrónicos.

 

Figura 1 

Esquema comparativo entre la mecánica clásica y la mecánica cuántica. 

 

 

Estos orbitales son descritos por una 

función de estado (𝜑). Dicho de forma 

más técnica, esta función describe a los 

electrones como funciones de onda 

estacionarias (es decir, ondas en 

movimiento que mantienen sus nodos 

fijos) para las cuales sólo están permitidas 

ciertas frecuencias de vibración (ver 

Figura 1). Esta función depende de las 

coordenadas y del tiempo, y contiene toda 

la información que es posible conocer 

acerca del sistema en cuestión. De esta 

manera, la ecuación que permitirá 

describir la evolución de un sistema 

cuántico en el tiempo no será alguna dada 

por las leyes de Newton, sino por la 
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también famosa ecuación de Schrödinger 

(ecuación 1), conocida como ecuación de 

onda y en la cual participa la mencionada 

función 𝜑. 

�̂�𝜑 = 𝑖ℏ
𝜕𝜑

𝜕𝑡
 

Ecuación 1. Ecuación de Schrödinger, 

donde �̂� es el operador Hamiltoniano 

(contiene la información de la energía del 

sistema), 𝜑 es la función de estado 

(representa la probabilidad de encontrar 

una partícula en una región del espacio), 𝑖 

y ℏ son la constante imaginaria y la de 

Planck, respectivamente. 

Esta ecuación describe el movimiento de 

los electrones en los diferentes átomos que 

conforman un material en el tiempo, y a 

pesar de su aparente sencillez, la 

resolución de esta es una tarea extenuante. 

Al punto que sólo es posible resolverla de 

forma exacta para sistemas con un solo 

electrón, es decir, exclusivamente para el 

átomo de Hidrógeno. Por fortuna, siempre 

es posible recurrir a consideraciones 

fisicomatemáticas que nos permitan 

trabajar con sistemas estacionarios 

(independencia temporal), reduciendo la 

complejidad de la ecuación de Schrödinger 

y permitiéndonos trabajar un abanico 

mayor de sistemas. La principal aportación 

de la solución de esta ecuación es que 

permite obtener la energía de un sistema 

microscópico, como un átomo con más de 

un electrón (Ecuación 2).  

�̂�𝜑′ = 𝐸𝜑′ 

Ecuación 2. Ecuación de Schrödinger 

independiente del tiempo. Note que 𝜑′ =

𝜑′(𝑟, 𝑅) ya no depende del tiempo, por lo 

que la ecuación reduce su complejidad. 

En oposición a la mecánica clásica, en la 

mecánica cuántica las funciones de estado 

𝜑 no describen partículas reales, sino que 

se asocian con la probabilidad de encontrar 

a las partículas en una región del espacio 

dada. Por esta razón se le conoce como una 

teoría probabilista. Así, 𝜑2 representa la 

probabilidad de encontrar un electrón en 

un determinado volumen cercano al núcleo 

atómico (orbital). La solución de esta 

ecuación nos da información de las 

propiedades de los átomos individuales en 

su estado de menor energía, así como de 

sus propiedades colectivas cuando estos se 

juntan para formar sistemas más 

complejos (moléculas, metales, líquidos, 

maderas, plásticos, etc.). Sin embargo, uno 

podría preguntarse, ¿de qué propiedades se 

trata?, en este sentido es importante 

comentar que la información obtenida a 

partir de resolver la ecuación de 
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Schrödinger se puede asociar al 

comportamiento que tienen los materiales 

cuando son sometidos a diferentes 

estímulos físicos como, por ejemplo, su 

interacción con la luz (que 

experimentalmente se puede estudiar a 

través de las espectroscopías). Pero lo que 

específicamente se obtiene al solucionar la 

ecuación de Schrödinger es el valor de la 

energía mínima que puede adoptar el 

sistema (estado base) y las energías 

asociadas a sus estados excitados (es decir, 

los que tienen energía mayor a la mínima), 

lo que en conjunto se conoce como el 

espectro de energía del sistema., lo que 

también nos ayuda a entender mejor al 

sistema y, en consecuencia, proponer 

posibles escenarios en los que éste podría 

ser útil. 

 

“Teoría del Funcional de la Densidad 

(DFT)”, un método de aproximación 

sorprendente(Cerón Carrasco, 2017) 

Con lo explicado hasta ahora, uno puede 

pensar que teniendo la ecuación de onda 

definida ya no hace falta nada más que 

aplicarla y resolverla para saber todas las 

propiedades de un material y así buscarle 

alguna utilidad tangible, sin embargo, esto 

no es del todo real. Aunque, 

efectivamente, conociendo la función de 

onda exacta es posible saber todas las 

propiedades de un sistema, un 

impedimento para lograrlo es la 

complejidad que estos pueden llegar a 

tener, haciendo que sea casi imposible 

proponer una función de onda que los 

describa de forma exacta. Por otro lado, 

incluso si se tuviese la función de estado 

exacta, la complejidad matemática del 

desarrollo de la ecuación de onda se torna 

intratable con las herramientas disponibles 

en la actualidad. Por esta razón es 

imprescindible, por un lado, el uso de 

medios de supercómputo y por otro lado 

una nueva aproximación que permita 

estudiar los sistemas. Aquí entra en juego 

la Teoría del Funcional de la Densidad, 

cuya principal premisa es que las 

propiedades de un sistema pueden 

definirse, ya no a partir de la función de 

onda, sino ahora de la densidad electrónica 

bajo ciertas aproximaciones.  

𝜌(𝑟) = 𝑛∫𝜑(𝑟1…𝑟𝑛)𝜑
∗(𝑟1…𝑟𝑛)𝑑𝑟𝑖𝑑𝑠 

Ecuación 3. Densidad electrónica a partir 

de la ecuación de estado, n representa el 

total de electrones en un sistema, r las 

coordenadas espaciales y s la coordenada 

de espín. 
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∫𝜌(𝑟) 𝑑𝑟 = 𝑛 

Ecuación 4. Densidad electrónica a partir 

de la ecuación de estado. La suma de la 

densidad electrónica en el espacio es igual 

al total de los electrones en un sistema, n, 

siempre que 𝜑 se encuentre normalizada 

Esta aproximación, reduce 

significativamente la complejidad del 

cálculo de las propiedades electrónicas de 

un sistema, principalmente porque se 

reducen el número de variables a tratar: de 

4n (3n coordenadas espaciales y n 

coordenadas de espín, con n el total de 

electrones en el sistema) a sólo 3x, y, z . 

Por otro lado, es necesario proponer una 

función de onda de prueba, mediante la 

cual es posible aproximarse a los estados 

de mínima energía siguiendo un ciclo 

iterativo que hace uso del cálculo 

variacional (Teoremas de Kohn-Sham). De 

la misma manera, otra pieza fundamental 

de esta teoría recae en la manera de 

describir, de forma aproximada, todas las 

interacciones no clásicas, es decir, aquellas 

que recaen en el mundo de la mecánica 

cuántica y que aún se desconocen de forma 

exacta, como las interacciones entre 

electrones o el electrón y el núcleo. Esta 

descripción se hace mediante los 

funcionales de intercambio y correlación. 

Aunque se trata de aproximaciones en 

todos los sentidos, la precisión del modelo 

DFT es sorprendente cuando los valores 

obtenidos con este se comparan con 

valores experimentales. Por ejemplo, las 

distancias de enlace del agua o sus 

frecuencias de vibración son reproducibles 

por este método a partir de un cálculo en 

una CPU de escritorio. Hay que recalcar 

que esta teoría se basa en la mecánica 

cuántica y que en gran medida emplea 

métodos numéricos complejos que son 

programables. De esta manera, existen 

muchos modelos y aproximaciones DFT 

que existen como códigos y paqueterías 

descargables y libres, que pueden ser 

usados en cualquier computadora. Por 

supuesto, las dimensiones y complejidad 

de los materiales a estudiar están 

supeditadas a la capacidad de cálculo al 

que uno pueda acceder (Cómputo de alto 

rendimiento). Asimismo, se invita al lector 

interesado a explorar las paqueterías 

ORCA(Neese et al., 2020), SIESTA(Soler 

et al., 2002), Quantum-

Espresso(Giannozzi et al., 2017, 2009) 

para una mayor comprensión del tema 

descrito.  
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CONCLUSIONES 

El estudio de un material y la búsqueda de 

sus propiedades físicas a través de los 

métodos descritos representa un arduo 

trabajo científico que no necesariamente se 

vincula con el paradigma del científico en 

su laboratorio, como se comentó 

anteriormente. En este caso, se trata del 

estudio de los materiales desde la 

perspectiva física y matemática, donde los 

únicos recursos materiales son el lápiz, 

papel, una computadora o incluso un 

smartphone. Medios que generalmente se 

encuentran al alcance de forma pública en 

la universidad o que ya son parte 

imprescindible de la vida. DFT es un 

método que permite a cualquiera estudiar 

las propiedades de los materiales. 

Particularmente es útil antes de llevar a 

cabo algún experimento o prueba en el 

laboratorio, pues permite entender el 

fenómeno de estudio de forma más amplia, 

ahorrando a su vez recursos de laboratorio 

y optimizando el tiempo de trabajo. 

También es importante aclarar que esta 

aproximación nunca se desvincula del 

trabajo experimental, al contrario, siempre 

es bueno que los resultados obtenidos por 

esta vía sean cotejados con resultados 

experimentales, con lo cual se garantiza la 

correcta aplicación de la teoría del 

funcional de la densidad.  

En principio, esta teoría podría parecer 

muy compleja o fuera del alcance de la 

mayoría. Sin embargo, esto no es así. 

Como todo nuevo conocimiento, requiere 

de una curva de aprendizaje y tiempo para 

familiarizarse con el método, los términos, 

y por supuesto el software de cálculo. 

Aquellos valientes y tenaces que se 

interesen por este método, encontrarán una 

nueva manera de entender los procesos 

físicos que intervienen en sus proyectos y 

tendrán nuevas herramientas para describir 

y explicar los fenómenos que subyacen el 

quehacer de la ingeniería.  
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