MEDIO AMBIENTE

Una orientacion de la quimica para el siglo XXI

Quimica
sosten|

La quimica esta presente en todo lo que
nos rodea y que nos facilita la vida.
Muchos de los compuestos y
materiales que intervienen en nuestra
vida han sido preparados a través de
procesos quimicos industriales, aunque
durante décadas se disenaron sin tener
en cuenta su repercusion en el entorno.
Debemos asumir el reto de que estos
productos puedan ser preparados a
través de procesos no contaminantes.
El término Green Chemistry (quimica
sostenible], nacido en 1998, alude al
esfuerzo de los quimicos para
desarrollar procesos y productos que
prevengan la contaminacidn y que sean
seguros para los seres humanosy el
medio ambiente.
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IMPORTANCIA DE LA QUIMICA

La quimica estd presente en cada una
de nuestras actividades diarias y en to-
dosy cadauno de los objetos que nos ro-
dean. De modo cotidiano, la quimica es-
td en contacto con cada uno de noso-
tros, es una ciencia que nos ayuda a
alimentarnos, a vestirnos, a desplazar-
nos, a sanar enfermedades, a alojarnos
e incluso nos entretiene (los CD’s, las
cintas de musica o video estan fabrica-
das con productos quimicos). La qui-
mica participa de un modo directo e ine-
vitable en cada una de las etapas de ob-
tencion de un determinado producto o
material, desde su diseno inicial hasta
su adquisicién por el consumidor. La
quimica es una ciencia relativamente re-
ciente que, de un modo estructurado,
comenzo6 en Europa hace 200 aflos y que
atrajo a gente como Avogadro, Lavoisier,
Faradayy Liebig. Desde entonces se ha
convertido en una ciencia que abarca
desde el mundo microscépico de los to-
mos y moléculas hasta el mundo ma-
croscopico de los materiales.

La quimica es una ciencia central que
crea sus propios objetivos. Algunos ma-
teriales como los plésticos, que han cam-
biado el rostro del mundo en el siglo XXy
lo seguirdn cambiando en el siglo XXI, no
existian antes de que un quimico los pre-
parara por primera vez.

La industria quimica es actualmente
laindustria que mayor valor afiadido ge-
nera en Europa, zona que ostenta el li-
derazgo mundial, pues seis de las diez
primeras compafiias quimicas del mun-
do son europeas. Segtn los datos de la
CEFIC (Asociacion Europea de Indus-
trias Quimicas) y de la propia UE (Eu-
rostat), las ventas de productos quimi-

lllustration Stock
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cos de las companias europeas se sitian
practicamente en los 600 billones de eu-
ros, superando claramente a las ventas
de Estados Unidos (algo mas de 400 bi-
llones de euros) y de Asia (algo mds de
500 billones). La industria quimica en
Europa contribuye con mas de 30 billo-
nes de euros a la balanza comercial de
la Unién Europea. En la actualidad, la
contribucién de la industria quimica al
Producto Interior Bruto dela UE es prac-
ticamente idéntica a la contribucion de
la agricultura (alrededor del 2,5% del
PIB). Por otro lado, es el sector que ma-
yor porcentaje de sus beneficios invier-
te en I+D+i. Asi, la industria de la qui-
mica fina invierte alrededor de un 5%, y
las compafiias farmacéuticas alrededor
de un 22%.

Laindustria quimica europea constade
unas 30.000 companias, de las que el 98%
son pequefias y medianas empresas, que
emplean a menos de 500 personas. En
conjunto, la industria quimica europea
emplea directamente a 1,65 millones de
personas, generando el triple de puestos
de trabajo indirectos.

Larepercusion de la quimica enlavida
cotidiana del ciudadano europeo es muy
grande. Como sefialamos antes, mirando
anuestro alrededor nos damos cuenta de
que muchos de los compuestos y mate-
riales que intervienen en nuestra vida han
sido preparados a través de procesos in-
dustriales en los que interviene la quimi-
ca. Durante décadas estos procesos se han
realizado sin tener en cuenta surepercu-
sién en el medio ambiente, siendo en mu-
chos casos muy contaminantes.

Casi todas las reacciones quimicas ne-
cesitan un catalizador que aumente su
velocidad de reaccion para hacerlaren-
table, pero en general los catalizadores
quimicos son téxicos, y unavez concluida
la reaccién hay que someterlos a diver-
sos tratamientos para evitar la contami-
naciéon que producen al ser eliminados.
Por otro lado, las reacciones quimicas
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La quimica es una ciencia
que nos ayuda
a alimentarnos, a vestirnos,
a desplazarnos, a sanar
enfermedades, a alojarnos
e, incluso, nos entretiene

Cuadro 1.

requieren generalmente el empleo de al-
tas temperaturas y esto supone un gas-
to de energia que no favorece al medio
ambiente y que dificulta la sostenibili-
dad global de tales procesos. Estos da-
tos nos sugieren que es vital cambiar
nuestra filosofia de trabajo, pues los be-
neficios dela quimica no pueden alcan-
zarse a expensas del medio ambiente.
Ahora tenemos que asumir el desafio de
que estos productos que hacen nuestra

ES mejor prevenir la formacion de residuos que limpiarlos una vez formados. (Pre-

vencion).

Los métodos sintéticos deben disefarse para maximizar la incorporacion en el pro-
ducto final de todos los materiales usados en el proceso. (Economia atémica).
Siempre que sea posible, deben disefiarse metodologias sintéticas que usen y ge-
neren sustancias que no sean toxicas para la salud y el medio ambiente. (Métodos

de sintesis menos peligrosos).

Los productos quimicos deben disefiarse para mantener la eficacia de su funcion,
pero reduciendo la toxicidad. (Disefio de productos mas seguros).

El uso de sustancias auxiliares (por ejemplo, disolventes, agentes de separacion,
etc...) deberia ser innecesario en la medida de lo posible e inocuo cuando sean ne-
cesarios. (Disolventes y auxiliares mas seguros).

Los requerimientos energéticos deben ser tenidos en cuenta debido a su impacto
medioambiental y econdmico, y deben ser minimizados. Los métodos sintéticos
deben realizarse a temperatura ambiente cuando sea posible. (Eficacia energética).
Las materias primas deben ser renovables cuando sea posible técnica y economi-
camente. (Uso de materias primas renovables).

Debe evitarse el uso y generacion de derivados (grupos bloqueantes,

proteccion/desproteccion, modificacion temporal de las condiciones fisicas/quimi-
cas) cuando sea posible. (Reducir el uso de derivados).

Los reactivos cataliticos (tan selectivos como sea posible) son mejores que los
reactivos estequiométricos. (Catalisis).

Los productos quimicos deben disefiarse de manera que su funcién no persista en
el medio ambiente y degradarse a productos inocuos. (Disefo para la degradacion).
Es necesario desarrollar metodologias analiticas para permitir el andlisis a tiempo
real, monitorizacién internay control previo a la formacién de sustancias peligro-
sas. (Andlisis a tiempo real).

Deben escogerse las sustancias y la forma de una sustancia utilizada en un proceso
guimico de manera que se minimice el potencial de accidentes quimicos, incluyen-
do escapes, explosiones e incendios. (Sintesis quimicas mas seguras).
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Figura 1. Origen de la contaminacién en Estados Unidos en el afio 2001.
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vida mas co6moda puedan ser prepara-
dos a través de procedimientos no con-
taminantes, siguiendo los principios de
la quimica sostenible (Green Chemistry,
segun la terminologia utilizada méds am-
pliamente en el &mbito anglosajéon).

INTRODUCCION A LA QUIMICA

SOSTENIBLE
La quimica sostenible (Green Chemistry)

esel disefio de productos quimicosy pro-

cesos quereducen o eliminan el usoy ge-
neracion de sustancias nocivas. El térmi-
no Green Chemistry fue introducido por

Anastas (Anastas, 1998) y describe los es-

fuerzos de los quimicos para desarrollar

procesos y productos que prevengan la
contaminacién y que sean seguros tanto
paralos seres humanos como para el me-
dio ambiente.

Otras definiciones apropiadas para la
quimica sostenible son:

I Laquimicasostenible es el uso de prin-
cipios quimicos y metodologias para
reduccion de las fuentes. Incorporala
prevencion de la contaminacién enla
manufactura de productos quimicos,
y promueve la prevencién de la conta-
minacionyla ecologia industrial (Anas-
tas y Warner).

Debemos asumir el desafio de
que los productos que hacen
nuestra vida mds comoda
puedan ser preparados a
través de procedimientos no
contaminantes, siguiendo los
principios de la quimica
sostenible (Green Chemistry)

I Laquimicasostenible utiliza materias
primas (preferentemente renovables),
elimina los residuos y evita el uso de
reactivos t6xicos y nocivos y disolven-
tes en la manufactura y aplicacion de
productos quimicos (Sheldon).

La quimica sostenible estd, por tanto,
directamente relacionada con la sosteni-
bilidad. La consecucién de la sostenibili-
dad selograra con nuevas tecnologias que
provean alasociedad los productos delos
que dependemos, de una manera me-
dioambientalmente responsable.

El disefio de productos medioambien-
talmente benignos se guia por los doce
principios dela quimica sostenible enun-
ciados por Anastas y Warner (Cuadro 1).

DESARROLLO HISTORICO

Es cierto que la mayoria de la contami-
nacioén no proviene de industrias quimi-
cas (Figura 1). Sin embargo, en muchos
de los accidentes estan implicados pro-
ductos quimicos en cualquier etapa de la
produccioén o transporte (Figura 2), y la
mayoriadelas fuentes de contaminacién
son productos quimicos.

Muchos agentes contaminantes son sin-
téticosy se vierten al medio ambiente de
manera continua por las industrias qui-
micas; pérdidas de fluidos, materialesre-
siduales se vierten a los medios acuosos
naturales. Una proporcién importante de
los productos quimicos diseminados en
el medio ambiente se vierte no por la in-
dustria quimica, sino por otras activida-
des quelos utilizan: agricultura, industria
textil, construccion, automovil, limpieza,
farmacéutica, etc...

En diciembre del ano 1984 se produjo el
peor accidente de la historia: una emi-
sién incontrolada de gas de la planta de
pesticidas de Union Carbide en Bhopal
(India). El gasinundé las calles dela ciu-
dad matando a cientos de miles de per-
sonas (Figura 3). Esa noche espantosay
sus terribles consecuencias marcaronla
imagen publica de la industria quimica
como una amenaza paralasalud y el me-
dio ambiente. También ayudé a con-
cienciar alaindustria dela necesidad de
cambiar esa percepcioén e introdujo una
nuevaimagen de marca, el Cuidado Res-
ponsable (Responsable Care).

En Estados Unidos, la Pollution Pre-
vention Act (Acta de prevencién dela con-
taminacién) de 1990 estableci6 la re-
duccioén de los vertidos como la mayor
prioridad para resolver los problemas
medioambientales. Araiz de esta acta se
produce un movimiento desde laidea de
«control» de los problemas medioam-
bientales hacia la «prevencién» como la
estrategia mas efectiva, es decir, un en-
foque basado en prevenir la formacién
de residuos desde el origen.
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Figura 2. Incidencias graves relacionadas con sustancias quimicas. Entre paréntesis figura el

numero de afectados.
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Por otra parte, el nimero de leyes me-
dioambientales, especialmente las rela-
cionadas con el tratamiento y manejo
de residuos, ha aumentado exponen-
cialmente, lo que hace quelos costes de
produccién hayan crecido de forma no-
table. En Europa, la nueva normativa
REACH entr6 en vigor en junio de 2007
y pretende la regulacién de los produc-
tos quimicos y su uso de manera segu-
ra. Tiene en cuenta el registro, evalua-
cion, autorizacion y restriccion de sus-
tancias quimicas.

En 1991, la Oficina de prevencién de la
contaminacioén de la Agencia de Protec-
cion del Medio Ambiente (EPA) de Esta-
dos Unidoslanz6 la primerainiciativa del
Green Chemistry Program (programa de
quimica sostenible), la investigacion so-
bre métodos sintéticos alternativos. Des-
de entonces, en Estados Unidos el Green
Chemistry Program, junto con los Presi-
dential Green Chemistry Challenge Awards
y el congreso anual Green Chemistry and
Engineering Conference, ha servido como
punto focal delas actividades y la difusién
dela quimica sostenible.
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RECURSOS MINERALES

En la segunda mitad de los
anos 90 se crearon en todo el
mundo institutos y centros
encargados de difundir,
investigar y ensenar sobre
quimica sostenible

A partir dela segunda mitad de los anos
90, en todo el mundo se crearon institu-
tos y centros encargados de la difusion,
la investigacién y la docencia de la qui-
mica sostenible. En Estados Unidos, el
Green Chemistry Institute; en el Reino
Unido, la Green Chemistry Network, que
agrupa una larga serie de universidades
einstituciones; en Italia, el INCA, un con-
sorcio interuniversitario; en Australia, el
Centre for Green Chemistry dela Monash
University; en Japon, el Green and Sus-
tainable Network (GSCN). En Europa se
cred la plataforma tecnolégica de quimi-
casostenible SusChem, que intenta agru-
par organizaciones e individuos relacio-
nados e interesados en la quimica soste-
nible. En Espafa naci6 la plataforma
PETEQUS, actualmente SusChem-Espa-
fia. Finalmente, en noviembre de 2002 se
cre6 la Red Espafiola de Quimica Soste-
nible como una agrupacién de investi-
gadores de universidadesy centros de in-
vestigacion con el objetivo de promover
e incrementar en el futuro el desarrollo
de la quimica sostenible.

Los primeros libros, articulos cientifi-
cos y congresos sobre quimica sosteni-
ble se publicaron en los afios 90. Final-
mente, en 1999, nacié la revista Green

Figura 3. Efectos de la tragedia de Bhopal (India).
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Chemistry, patrocinada por la Royal So-
ciety of Chemistry. Su indice de impac-
to haaumentado espectacularmente en
estos 10 anos devida, hastaun 4,192, por
encima de la mayoria de las revistas de
quimica. En 2008 se han creado dos nue-
vas revistas especializadas en el tema,
ChemSusChemy Green Chemistry Re-
views and Letters, publicadas por Wiley
y Taylor & Francis, respectivamente.

LINEAS DE INVESTIGACION
Y ACTUACION

La quimica sostenible no puede consi-
derarse como unanueva especialidad den-
tro de la quimica, sino como un conjun-
to de principios para abordar el desarro-
llo sostenible previniendo la contaminacién
desde el origen. En este sentido, es una
materia multidisciplinar que implica alas
distintas especialidades de la quimica,
bioquimica, ingenieria quimica, toxico-
logia y legislacion.

Por otra parte, aborda todo el proceso
de elaboracién de un producto quimico,
desde las materias primas, disefio e in-
vestigacion, produccién, consumo y re-
ciclado o eliminacioén (Figura 4).

La escasez de materias primas, com-
bustibles fésiles que son actualmente la
base de la quimica, plantea un reto de
futuro. Aunque la cantidad de reservas
y su duracién es objeto de amplias dis-
cusiones, es reconocido el aumento de
los precios que seguird en el futuro. Es-
to nos lleva al empleo de materias pri-
mas renovables y, por tanto, al disefio
de tecnologias para su aprovechamien-
to, es decir, el diseflo de procesos para
la extraccion de los productos de las ma-
terias primas y para su transformacién
en productos de utilidad industrial.

Es necesario tener en cuenta también
el impacto que puede tener el desarrollo
masivo de una determinada materia pri-
ma renovable en el conjunto de la socie-
dad, como, por ejemplo, el desarrollo ma-
sivo de los biocombustibles, que puede

Figura 4. Proceso de elaboracion de un producto quimico.

Desarrollo Desarrollo
del producto del proceso

La quimica sostenible
es el disefio de productos
quimicos y procesos
que reducen o eliminan
el uso y generacion de

sustancias nocivas

producir problemas de deforestacién en
algunos paises o de aumento del precio
de productos agrarios en otros.
Enrelacién alaslineas de investigacion,
elinforme de SusChem sobre «Disefio de
procesos y reacciones» marca siete lineas
prioritarias (SusChem, 2005).

I Nuevos conceptos sintéticos

Con el objetivo de reducir elnimero de
etapas, mayor eficacia energética, menor
consumo de materias primas, utilizaciéon
de materias primasrenovablesy evitando
laformacién de subproductos yresiduos.

I Transformaciones cataliticas

Los procesos quimicos deben realizar-
se conun costo bajoyde unamaneraeco-
eficiente. La catdlisis produce contribu-
ciones clave en la produccién limpia de
combustibles, el uso racional de materias
primas, energias sostenibles (pilas de com-
bustible, uso de energia solar) y proteccion
medioambiental (purificacién de aire y
agua, reutilizacion de residuos, reduccién
de emisiones de gases de efecto inverna-
dero yrecuperacion de aguay suelo).

I Procesos biotecnolégicos

Por ejemplo, la combinacién de mé-
todos de ingenieria genética y técnicas
analiticas de alta eficacia para acelerar la

Desarrolloy Tratamiento del
operacion en planta producto.y logistica

biocatalisis y el desarrollo de nuevos pro-
cesos mdas econémicos y que permitan
complementar o reemplazar los exis-
tentes o incluso producir nuevos pro-
ductos.

I Intensificacién de procesos

Con el objetivo dereducir el ntimero de
etapas de un proceso asi como utilizar
nuevas rutas mas eco-eficientes que per-
mitan una mayor produccién con equi-
pos mds baratos, menor consumo de ener-
gia, pequenas cantidades (o incluso eli-
minacion) de disolventes, menores riesgos,
menor impacto medioambiental y mayor
selectividad con conversiones de reacti-
vos similares o mayores.

I Técnicas in-silico

Elrapido desarrollo dela computacion,
la tecnologia de deteccién y el control de
procesos debellevar al desarrollo de nue-
vos materiales cataliticos y/o multifun-
cionales, con mejor eficacia operacional
en procesos industriales, y debe permitir
el desarrollo de procesos flexibles ade-
cuados ala producciéon de un amplio ran-
go de productos en una tinica unidad.

I Purificacion y formulacién

Procesos producidos en plantas con
emisiones cero que produzcan produc-
tos mds puros. Esto aliviaria el impacto de
laindustria quimicaylos productos en el
medio ambiente y la salud. Las tecnolo-
gias innovadoras deben permitir la puri-
ficacion de cantidades sustanciales de pro-
ductos de manera barata, reduciendo por
tanto el consumo de energiay materiales
al menos un 25%, y la produccién de re-
siduos al menos un 20% menor que las ac-
tuales tecnologias.
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1 Control de planta

Con el objetivo de llegar al paradigma
de produccién y negocio. Orientacién ha-
cia una produccién basada en el conoci-
miento y, consecuentemente, aumen-
tando de forma considerable la eficaciay
flexibilidad de la industria quimica euro-
pea. El control avanzado de planta, lamo-
nitorizacién dela ejecucion yla manipu-
lacion de la cadena de suministro deben
llevar a unas plantas de produccion flexi-
bles y seguras con una respuesta 6ptima
alas demandas del mercado.

Seria muy largo enumerar todas las ac-
ciones de investigacién en que se desa-
rrollan estas lineas prioritariasy, por otra
parte, quedaria fuera del objetivo de este
articulo. Sin embargo, si queria destacar
algunas de ellas (Anastas, 2002).

1 Polimeros

Los polimeros han sido los materiales
que mas han transformado nuestras vi-
das en el siglo XX y seguirdn siendo muy
importantes en el siglo XXI. Su produc-
cion y eliminacién presenta riesgos me-
dioambientales que deben ser conside-
rados y remediados. La investigacion en
materias primas renovables y en bio-
transformaciones, disefio estructural y di-
sefio paralabiodegradabilidad son areas
muy prometedoras. Por ejemplo, se han
empleado como materias primas, di6xi-
do de carbono, soja, maiz, glucosa, etc...

1 Disolventes

El disefio de disolventes medioam-
bientalmente benignos y sistemas sin di-
solvente son dreas de gran interés cuya in-
vestigacion se estd desarrollando nota-
blemente en los dltimos afios. Los
disolventes organicos se utilizan en gran-
des cantidades en la sintesis, separacion
ypurificacién de productos quimicos. La
gran mayoria de ellos se consideran com-
puestos organicos voldtiles (VOCs) o po-
lucionantes peligrosos (HAPs), y son in-
flamables, t6xicos o carcinogénicos.
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El uso de fluidos supercriticos como
el dioxido de carbono ha tenido gran éxi-
to en la investigacion y la industria. El
diéxido de carbono presenta numero-
sas ventajas, no es téxico, no es infla-
mableyes barato, y puede separarse del
producto por despresurizacion. Su tem-
peratura y presion critica es muy acce-
sible (Tc =31.1°C, Pc = 74 bar).

El agua es el disolvente benigno por
naturaleza. Actualmente, un gran nua-
mero de reacciones orgénicas llevadas
acabo en disolventes orgdnicos pueden
realizarse en agua. El agua se ha utiliza-
do aunas temperaturas inferiores a 100°C
para aprovechar su efecto hidrofébico,
mientras que se ha empleado a tempe-
raturas cercanas a su punto critico (Tc=
374°C) como disolvente pseudoorgani-
coy con fines degradativos.

A 300°C, la constante dieléctrica del

agua (¢’ = 20) es similar a la que presen-

tala acetona a temperatura ambiente,
por lo que se convierte en un disolven-
te pseudoorganico. Por otra parte, el va-
lor del producto iénico del agua pasa de
10" a 20°C a 10° a 300°C, por lo que se
convierte en un acido y base fuerte y pue-
de utilizarse como tal, evitando el em-
pleo de 4cidos y bases minerales alta-
mente contaminantes.

Losliquidos i6nicos representan un rea
de investigacién muy atractiva. Son di-
solventes muy polares que pueden dar lu-
gar areacciones nuevas no conocidas pre-
viamente. Pueden disefiarse especifica-
mente para variar sus propiedades o como
disolventes funcionales que participen en
la reaccion. Su caracteristica medioam-
biental principal es que tienen una pre-
sién de vapor despreciable, es decir, no
son volatiles. El principal inconveniente
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es que su toxicidad no es conocida y de-
be ser tenida en cuenta.

Los disolventes fluorados son sistemas
particularmente atractivos. A temperatu-
ra elevada son miscibles con disolventes
orgdanicos, pero a temperatura ambiente
son inmiscibles con agua y disolventes or-
gdnicos. De esta manera, pueden reali-
zarse reacciones bi- o trifasicas donde el
producto permanezca en unafaseyel ca-
talizador en otra. Asise eliminala necesi-
dad de separaciones (cromatogréficas,
destilaciones, ...) que son costosas, tanto
por el empleo de disolventes como por el
consumo energético.

I Catalisis

La catélisis se considera el «pilar fun-
dacional» de la quimica sostenible. Las
reacciones cataliticas reducen el consu-
mo de energia, disminuyen las necesida-

La economia atémica se

recoge en el principio n°2 de
la quimica sostenible: «Los
métodos sintéticos deben
definirse para maximizar la
incorporacion en el producto
final de todos los materiales
usados en el proceso»

des de separacién como consecuencia del
aumento en los rendimientos yla selecti-
vidad. Por otra parte, reducen las canti-
dades de reactivos y permiten el uso de
materias primas renovables. Finalmente,
la catélisis permite el uso de reactivos me-
nos téxicos, por ejemplo, la posibilidad
de utilizar per6xido de hidrégeno como
agente oxidante en lugar de oxidantes mi-
nerales altamente toxicos.

lllustration Stock

I Biocatalisis

Labiocatdlisis es otra de las dreas mas
desarrolladas, y también de mayor fu-
turo. La posibilidad de utilizacién de en-
zimas en disolventes organicos, y por
tanto de catalizar reacciones orgdnicas,
abrié un campo muy novedoso que se
ha desarrollado notablemente anivel de
investigacion y de produccién. El em-
pleo de microorganismos, levaduras, an-
ticuerpos monoclonales, células, orga-
nismos modificados genéticamente, sis-
temas recombinantes, asi como la
posibilidad de utilizacién de biocatali-
sis en condiciones extremas, por ejem-
plo a presion, son areas de gran impor-
tancia en quimica sostenible.

I Metodologias sintéticas mas eficaces

Ultimamente se estdn desarrollando
tanto en la universidad como en la in-
dustria nuevas metodologias sintéticas
mas benignas y con mayor economia
atémica. Estos nuevos métodos deben
eliminar residuos, mejorar la seguridad
y aumentar el rendimiento en la sinte-
sis de productos quimicos.

Un aspecto importante es la econo-
mia atémica, que fue definida por Trost
en 1991 y estd recogida en el principio
ne 2 de la quimica sostenible, que afir-
ma: «Los métodos sintéticos deben de-
finirse para maximizar laincorporacién
en el producto final de todos los mate-
riales utilizados en el proceso».

En el disefio de sintesis orgédnica en los
dltimos 100 anos el criterio mas impor-
tante ha sido el rendimiento de la reac-
cion para «conseguir el producto a cual-
quier precio». Toda mejora en una se-
cuencia sintética se ha medido en términos
de incremento en el rendimiento de la
sintesis. Sin embargo, debe realizarse un
andlisis completo de la eficacia de una
sintesis. Si comparamos una reaccion
con un rendimiento del 75% que pro-
duzca pocos residuos y una nueva reac-
cién que mejore significativamente el
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rendimiento pero reduzca la economia
atémica en mayor medida, entonces la
primera sintesis serd més eficaz.

Elejemplo recogido en la figura 6 mues-
trala sintesis del ibuprofeno, uno de los
antiinflamatorios més populares. En
1997, la compania BHC gano el Green
Chemistry Challenge Awardpor el desa-
rrollo de su sintesis de manera maés efi-
cientey medioambientalmente mds be-
nigna. El proceso utiliza menos produc-
tos, tiene mayor economia atémica y
préacticamente no presentaresiduos, ya
que se recupera el 99% del acido acéti-
co formado como subproducto.

I Técnicas no convencionales

Lareactividad quimica estéd regida por
las leyes de la termodindmica y la ciné-
tica. Cada transformacién requiere un
aporte de energia para sobrepasar la ener-
gia de activacion del estado de transicion.
Este suministro de energia es un com-
ponente fundamental del balance me-
dioambiental de una reaccion. Por ello,
cada transformacion debe disefiarse de
manera que requiera el menor consumo
de energia posible.

Una posibilidad es el empleo de la ca-
talisis, ya que el catalizador conduce la
reaccion por unavia con un estado de tran-
sicion de menor energia. Sin embargo, en
muchos casosla preparacion de cataliza-
dores conlleva la generacién de grandes
cantidades de aguas residuales, y utiliza
grandes cantidades de energia.

Una alternativa es el uso de métodos de
reaccion no convencionales o alternati-
vos que activen por lo menos uno de los
reactivos por encimadela energia del es-
tado de transicion. Ejemplos de estas téc-
nicas sonlos procesos fotoquimicos o elec-
troquimicos, la activacién por sonoqui-
mica o, mds recientemente, la activacion
por microondas.

En la Universidad de Castilla-La Man-
cha, nuestro grupo de «Microondas en sin-
tesis orgdnica y quimica verde» ha inves-
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Sintesis del ibuprofeno

La radiacion microondas se
ha aplicado con éxito en
quimica desde el afio 1975y
se han descrito un gran
numero de aplicaciones en
sintesis organica

tigado desde 1993 la aplicacién de meto-
dologias medioambientalmente benignas
ensintesis orgdnica, eluso delaradiacion
microondas y su sinergia con reacciones

«sin disolvente» y catélisis heterogénea.
Estas metodologias apuntan a tres de los
doce principios de la quimica sostenible:
diseno para la eficacia energética, catdli-
sisy disolventes y auxiliares seguros.

La radiacién microondas se ha apli-
cado con éxito en quimica desde 1975y
se han descrito un gran namero de apli-
caciones en sintesis organica. La sinte-
sis orgédnica asistida por microondas
(MAOS) se caracteriza por la espectacu-
lar aceleraciéon que se observa en nu-
merosas reacciones como consecuen-
ciade unavelocidad de calefacciéon que
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Figura 6. Algunos equipos microondas para aplicacion en quimica.

a menudo no puede reproducirse por
calefaccion clasica (Figura 6). El efecto
de la radiacién microondas en reaccio-
nes quimicas es una combinacién de
efectos térmicos, por ejemplo, sobreca-
lentamiento, puntos calientesy calefac-
cion selectiva, y de efectos no térmicos
del campo altamente polarizante. Asi, es
posible obtener resultados no accesibles
mediante calefaccién convencional y/o
modificaciones en la selectividad (qui-
mio-, regio- y estereoselectividad) de una
reaccion. Estamos especialmente inte-
resados en estas posibilidades que po-
tencian la utilidad de esta metodologia
como una alternativa a la calefaccién
convencional. Muchos resultados de
nuestro grupo muestran modificaciones
en la selectividad bajo irradiacién mi-
croondas. Hemos publicado algunas re-
visiones sobre estas modificacionesy so-
bre efectos microondas térmicos y no
térmicos, y también hemos desarrolla-
do un modelo predictivo.

Nuestra metodologia se basa también
en el uso de condiciones «sin disolvente»,
catdlisis heterogénea y liquidos i6nicos
como catalizadores y susceptores. La com-
binacién de metodologias emergentes en
sintesis orgédnica conduce al disefio de
nuevas plataformas tecnolégicas paralle-
var a cabo transformaciones en una eta-
pa o multietapa.

Las condiciones «sin disolvente» son es-

El grupo «Microondas en
sintesis organica y quimica
verde» investiga desde 1993 la
aplicacion de metodologias
medioambientalmente
benignas en sintesis orgadnica,
el uso de la radiacion
microondas y su sinergia con
reacciones «sin disolvente»

pecialmente adecuadas para manifestar
los efectos microondas, ya que la radia-
cién se absorbe directamente porlos reac-
tivos y no por el disolvente, lo que poten-
cia el efecto de la radiacion.

La catdlisis heterogénea se ha aplica-
do con éxito en quimica asistida por mi-
croondas. Los efectos térmicos pueden
ser muy importantes en estas condicio-
nes, ya que un catalizador polar puede
calentarse selectivamente; si los reacti-
vosy/o productos son térmicamente ines-
tables, la metodologia cooling while he-
atingpermite evitar su descomposicién
en la disolucidén, que estd a menor tem-
peratura que el catalizador. Esta situa-
cién es casiimposible de conseguir en
condiciones clasicas.

Los liquidos iénicos absorben la radia-
cién microondas muy eficientemente y

se han utilizado para sobrecalentar disol-
ventes no polares con microondas. Por
ejemplo, la adicién de una minima can-
tidad de un liquido i6nico a una solucién
de hexano permite calentar este disolvente
apolar a 215°C en 10 segundos. Esta si-
tuacién es muy dificil de conseguir me-
diante calefaccién convencional.

EDUCACION
Lamayoriadeloslibros de texto de qui-

mica orgdnica no utilizan los conceptos
de la quimica sostenible. Por ejemplo, la
economia atémica no se trata como un
componente necesario para comprender
lasreacciones. Sin embargo, las préximas
generaciones de cientificos deben ser en-
trenados en las metodologias, las técni-
cas y los principios generales de la qui-
mica sostenible.

Varias sociedades quimicas han asu-
mido el reto y lideran los proyectos edu-
cactivos en este campo con el desarrollo
delibros de texto (Lancaster, 2003), casos
estudiados, experimentos de laboratorio
(Proyecto NOP, Leadbeater, 2007), cursos
deverano, herramientas docentes y dela-
boratorio, simposios educativos, etc...

En los dltimos afios se han desarrolla-
do los primeros programas de grado de
quimica sostenible ylos primeros méster
en quimica sostenible, especialmente en
el Reino Unido.

En Espania, en el aiio 2002 se cre6 la Red
Espafiola de Quimica Sostenible (REDS)
como una unién de investigadores de va-
rias universidades y centros de investiga-
cion, con los siguientes objetivos:

I Promover el conocimiento, la educa-
cibnylainvestigacion en quimica ver-
de, asi como su uso y aplicacién in-
dustrial.

I Potenciar la cooperacion entre sus
miembros, el impulso de iniciativas
comunes, el intercambio de expe-
riencias y conocimientos para el de-
sarrollo, difusién y aplicacién indus-
trial de la quimica verde.
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Cuadro 2.

Materias primas renovables.
Aplicaciones industriales.

Fluidos supercriticos.

Polimeros organicos.

Pilas de combustible poliméricas.
Catalisis acido-base.

Catalisis y oxidantes benignos.
Catalisis enantioselectiva.
Catalisis enzimaética.
Biotransformaciones industriales.

Fotoquimica y electroquimica.
Electroquimica y quimica verde.
Ultrasonidos.

I Fomentar la relacién con otras orga-
nizaciones e instituciones cientificas,
asi como departamentos, agencias y
administraciones gubernamentales.

I Presentar proyectos cooperativos de
investigacion a los diferentes progra-
mas publicos de &mbito estatal, euro-
peo e internacional.

I Diseminar la capacidad de investiga-
cién e innovaciéon de sus miembros
haciala comunidad cientifica mediante
la participaciéon y organizacion de con-
ferencias, cursos, jornadas y escuelas
de verano.

I Promover la transferencia de tecnolo-
gia mediante reuniones entre centros
de I+D y empresas (brokerage events).
Desde entonces se han establecido va-

rios proyectos conjuntos de investiga-

cioén; la REQS participa activamente en

la plataforma SusChem Espafa.
También se ha encargado de la difu-

sién de la quimica sostenible a través de

la Jornadas de Quimica Verde.
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Doctorado en quimica sostenible (Green Chemistry)

Conceptos bdsicos en quimica sostenible.

Quimica en aguay disolvente benignos.
Reacciones sin disolvente. Microondas.

Microorganismos en biotransformaciones.

Master en quimica sostenible (60 créditos)

Mencion de calidad de la ANECA desde el curso 2006-
2007 al 2007-2008

Conceptos bésicos de quimica sostenible.
Aplicaciones industriales de la quimica sostenible.

Materias primas renovables.
Energias sostenibles.
Catalisis homogénea.

Catdlisis heterogénea.

Biocatalisis.

Biotransformaciones industriales.

Disolventes benignos.
Fotoquimica y electroquimica ambiental.
Catalisis inmovilizada.

Reacciones activadas por medios no convencionales.

Fluidos supercriticos. Aplicaciones.
Trabajo fin de master.

La Red Espariiola de Quimica
Sostenible nace en 2002 como
una union de investigadores
cuyos objetivos son promover
el conocimiento, la educacion
y la investigacion en quimica
verde, asi como su usoy
aplicacion industrial

En cuanto ala docencia, se han orga-
nizado cursos de verano en la Universi-
dad Internacional Menéndez Pelayo
(UIMP) y en la Universidad Internacio-
nal de Andalucia.

Finalmente, la Red organiza el progra-
ma de doctorado interuniversitario en qui-
micasostenible, que ha obtenidola men-
cién de calidad dela ANECA entre los cur-
s0s 2003-04 a 2007-08, siendo uno de los
primeros programas de doctorado en con-

seguir la mencién de calidad. Como una

evolucion del programa de doctorado, la

Red organiza el mdster en quimica soste-

nible, que ha obtenido la mencién de ca-

lidad en los cursos 2006-07 y 2007-08.
Los objetivos docentes que se persiguen

con los programas de postgrado en qui-

mica sostenible son los siguientes:

I Definirla quimica sostenible y dar una
vision de los progresos histéricos que
han dadolugar al desarrollo de la mis-
ma y de otros descubrimientos aso-
ciados.

I Establecer los principios de la quimi-
ca sostenible y definir su implemen-
tacion en la préctica de los procesos
quimicos industriales.

I Definir las herramientas ylas dreas ge-
nerales de trabajo de la quimica sos-
tenible. Se presentan las siguientes
dreas:i) Empleo de materiales de par-
tida renovables, ii) Economia atomi-
ca, iii) Empleo de disolventes més lim-
pios (disolventes en condiciones su-
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percriticas, quimica en agua, reac-

ciones sin disolvente, etc.), iv) Condi-

ciones de reaccién alternativas (mi-

croondas, electroquimica), v) Catéli-

sis: catalizadores acido-base, cata-
lizadores redox, imprinting de catali-
zadores sé6lidos etc., vi) Biocatalisis:

procesos catalizados por enzimas o

células enteras, empleo de organis-

mos modificados genéticamente, vii)

Fotoquimica y fotocatalisis, viii) Po-

limeros biodegradables y su uso en

procesos quimicos.

I Reconocer la toxicidad/peligro como
una propiedad fisica/estructural que
puede ser disefiada y manipulada.

I Presentar ejemplos de procesos in-
dustriales donde se cumplen los prin-
cipios de la quimica sostenible.

I Familiarizarse con las tendencias ac-
tuales de la quimica verde para poder
realizar un andlisis critico sobre el gra-
do de cumplimiento delos postulados
de la quimica sostenible en un deter-
minado proceso industrial.

De acuerdo con estos objetivos, las com-
petencias profesionales minimas que de-
ben alcanzar los estudiantes son: poseer
un conocimiento avanzado de los con-

PARA SABER MAS

ceptos generales arribaresefiados de qui-
mica sostenible, asi como de las princi-
pales técnicas y metodologias implicadas.
Aunque el estudiante pueda haber reali-
zado una intensificacion especifica en al-
guna de dichas técnicas y metodologias,
se espera que al acabar sus estudios dis-
ponga al menos de un conocimiento su-
ficiente de la mayor parte de ellas.

Delmismo modo, un estudiante que fi-

nalice este programa de postgrado debe

poseer, entre otras, las siguientes aptitu-
desy destrezas:

I Evaluarel grado de sostenibilidad de un
proceso quimico o reaccién quimica.

I Evaluar el grado de riesgo de un pro-
ceso/reaccién quimica y la toxicidad
de los compuestos implicados.

I Ser capaz de trabajar experimental-
mente con una o varias de las siguien-
tes técnicas:

m Biotransformaciones.

m Trabajo con disolventes no conven-
cionales (liquidos i6nicos, fluidos su-
percriticos...).

m Transformaciones cataliticas.

m Empleo de técnicas alternativas pa-
ra el suministro de energia en pro-
cesos quimicos (electroquimica, fo-

toquimica, irradiacién por micro-
ondas, ultrasonidos...).

I Disefar la modificacion de un proce-
so quimico existente con objeto de me-
jorar suimpacto ambiental yla soste-
nibilidad del mismo.

I Disefiar nuevos productos en funcién
de la sostenibilidad tanto del proceso
de fabricacién como de los procesos
que los utilicen.

I Disefiar nuevos procesos quimicos pa-
rala preparacién de un determinado
compuesto con objeto de optimizarla
sostenibilidad de los mismos.

Las materias impartidas se encuen-
tranrecogidas en el Cuadro 2. En estos
programas postgrado participan ac-
tualmente profesores de mds de 15 uni-
versidades y centros de investigacion.

Desde la perspectiva dela creacion del
Espacio Europeo de Educacién Supe-
rior, las iniciativas nacionales deben ser
un paso para crear un sistema coheren-
te de formacién en quimica sostenible a
un nivel europeo.

El objetivo central de nuestro esfuer-
zo debe ser la consecucién de un pro-
grama europeo de madster y doctorado
en quimica sostenible. ¢
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