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La sintesi quimica ¢és la font basica de la majoria dels nous productes que la societat utilitza

avui dia. El progrés d’aquest procés quimic depen dels avencos parallels de les altres

branques d’estudi d’aquesta ciencia, com, per exemple, I'analisi, els metodes de determina-

ci6 dels detalls més infims de les estructures quimiques i dels mecanismes de les reaccions,

i les teories corresponents. Aci son descrits els progressos més recents d’algunes d’aquestes

arees de la quimica.
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La quimica és una ciencia poliface-

tica. Aporta substancies noves que

o oscillen des dels complexos produc-
tes farmaceutics i agricoles de composicid orga-
nica fins als electrons necessaris per tal de fer
anar els computadors. Desembulla les intricades
combinacions atomiques que la natura ha apres
a formar a través de milions d’anys. Descobreix
els catalitzadors que ens permeten duplicar i
modificar les complexes substancies naturals,
controlar I'estercoquimica de les reaccions en
indrets quirals, i convertir el petroli i el carbo
en compostos quimics basics. Aixi mateix, la
quimica crea macromolecules sintetiques i ara ja
aconsegueix una gran quantitat d’informacié
sobre les estructures i els mecanismes de l'accio
de les biomacromolecules naturals. Sondcja els
detalls més intims dels esdeveniments quimics
que tenen lloc en menys d'un nanosegon i
detecta els atoms i els compostos de barreges
complicades a nivells de I'amplitud del pico-
gram. Estudia les reaccions dels atoms i de les

petites molecules en els diferents estats quan-

tics. Aquest article descriu alguns dels ultims

descobriments d'unes poques de les moltes
arees de la ciencia quimica.

LA INSTRUMENTACIO

I LA QUIMICA
ANALITICA

Durant els ultims anys, la instrumentacio anali-
tica ha experimentat un marcat progrés gracies
a I'estimulacié produida per tota una serie
d’avencos tecnics. Com passa molt sovint, unes
quantes invencions basiques s'expandeixen 1 es
desenvolupen en combinar-se amb altres, i
d’aquesta manera produeixen una enorme va-
rietat de nous sistemes d'analisi. Per exemple, la
tecnologia dels semiconductors ha envait tots
els aspectes de la ciencia analitica i ens ha
proveit dels complexos instruments electronics
de control i dels sistemes d'identificacié de que
disposem avui dia. Els computadors digitals,
prmc1palment els micro i el miniprocessadors
rapids 1 precisos, i en alguns casos els grans
analitzadors de dades, han esdevingut parts
essencials de la tecnologia moderna de mesura-
ment. Allo que abans era quasi un projecte de
tesi, com per exemple la identificacié d'una
estructura molecular organica mitjancant una
difraccio de raigs X a través d'un sol cristall,
avui ho pot realitzar en una setmana un cris-
tal-lograf expert fent servir els moderns equips
de raigs X i I'analisi de dades. Practicament no
hi ha cap area dedicada als mesuraments anali-
tics complexos que s'hagi pogut escapar de la
influencia de la tecnologia dels semiconductors
1 dels computadors.

D’altres tipus de desenvolupament també han
tingut efectes molt importants. Les tecniques
d’alt buit han aportat molts nous sistemes d’es-
tudi de les propietats superficials i de les activi-
tats quimiques que tenen lloc a nivells superfi-

cials —ESCA, AES, ISS, SIMS, LEEDS i
SEM~—," aixi com la possibilitat de continuar
investigant en disciplines com I'espectrocopia
de massa. Els avantatges dels metodes de la
transformacié de Fourier (FT) han rebut un
reconeixement universal i han facilitat la inven-
cié de metodes fisics per a codificar i descodifi-
car la informacio amb molts guanys de sensibi-
itat, de resolucid i1 de velocitat. Exemples
daixo foren els FT-NMR i FT-ICR polsats' i
I'aproximaci6 interferometrica de I'espectrosco-
pia d’infraroigs FT. Actualment hom obté
d’'una manera rutinaria_espectres d'infraroigs
d’excel'lent qualitat amb menys d'un micro-
gram de mostra, mentre que no fa gaire encara
hi calia una fraccio de gram. L'obtencié de
particules poroses rlgldes i petites (de § a 30
micrometres) com a mitja de farcir les columnes
cromatografiques ens ha permes aconseguir
unes separacions de materials no volatls o
termicament sensibles per mitja de la cromato-
grafia liquida. L'aplicacio del laser ha revitalit-
zat algunes tecniques de caracteritzacié molecu-
lar tan diverses com, per exemple, Raman, les
espectroscopies de difusio de llum Rayleigh i
les de correlacid. Fa poc, un experiment Raman
va proporcionar l'espectre d'una particula pes-
ticida dins una sola cel'lula biologica.
Mentre que, d'una banda, aquests avencos han
aportat una enorme quantitat d'informacio re-
ferent a moltes arees, hi ha hagut una serie de
contribucions excepcionals que han expandit els
horitzons dels mesuraments analitics. Als para-
grafs seglients n'explicarem alguna.
Actualment, els imants superconductors amb
interfaces FT proporcionen una sensibilitat i
una dispcrsié en NMR molt més grans. L'es-
pectroscopia NMR del carboni™'s ha esdevingut
quelcom rutinari i hom pot utilitzar menys d'1
pg de mostra en un treball amb 'H. Avui dia
també tenim accés a molts altres nuclis, com
per exemple el 3'P (abundant en estat natural en
cel'lules biologiques senzilles) i el ’N. En afegir
en aquesta tecnica la tecnologia de I'spinning de
I'angle magic i del pols especific de radiofre-
quencia, hom pot resoldre espectres NMR dels
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solids i, aixi mateix, aconseguir una nova infor-
maci6 de l'estat solid.
La combinacio de 'espectroscopia de masses de
geometria inversa amb la tecnica d’activacio de
col'lisio permet l'aillament 1 la identificacio
d’una tnica especie molecular en una barreja
complexa sense fer servir la cromatografia de
gasos. Per exemple, hom ha utilitzat parts com-
pletes de plantes com a mostra per a estudiar
I'hormona vegetal denominada acid abscisic.
Demés, avui dia la técnica de desorption de
camp permet realitzar una espectroscopia amb
materials com tints cationics 1 sals organome-
tal'liques sensibles a la temperatura, aixi com
un mesurament massis pero precis per tal de
determinar el pes molecular, d'una manera to-
talment rutinaria.
La cromatografia de gasos és una tecnica mo-
derna utilitzada extensament pels quimics orga-
nics. Comparats amb les columnes farcides de
dos metres de llarg i de dos millimetres de
diametre interior, les quals necessiten de 2 a §
microlitres de mostra, els nous capil-lars flexi-
bles de silice fos, que fan 30 metres per 0,2
mil limetres i necessiten només 0,05 pl de
mostra, son quatre vegades més rapides i cin-
quanta vegades millors en resolucio. Aquestes
columnes capil'lars també permeten 'analisi di-
recta de molts materials als quals abans calia
preparar tota una serie de derivats.
La nova instrumentacié de tecniques, com el
pols diferencial, a-c, i la polarografia d’escom-
brada rapida, ha reanimat i expandit el camp
d’accié de I'electroquimica en facilitar una sen-
sibilitat, una resoluci6 1 una precisié molt més
grans que les que hom podia obtenir amb els
metodes d-c.
En I'espectroscopia d’emissio quantitativa, hom
ha eliminat molts efectes de matriu, i d'altra
banda han estat obtinguts molts milloraments
en els ordres de magnitud mitjangant unes
noves fonts estables que empren plasmes aco-
blats inductivament i plasmes d'arc d-c d'alta
temperatura.
Encara han de sorgir moltes tecniques noves de
la mateixa manera que ha de continuar el per-
feccionament de la instrumentaci6 analitica. Un
nou procés molt interessant, que normalment
no és gaire accessible al nivell comercial, és el
fraccionament del flux de camp. Aquesta tec-
nica bidimensional i monofasica, semblant a la
cromatografia, representa una gran esperanga
per als qui treballen en les separacions i en
I'analisi de les mesures de particules.

SINTESI
QUIMICA

1 1828, el quimic alemany Woéhler sintetitza
un producte organic, la urea, i va alliberar la
quimica del dogma que la sintesi dels productes
organics era un domini exclusiu dels sistemes
vius. La gran complicacio de que la quimica ha
estat presa des de llavors es pot exemplificar
amb la sintesi total de la vitamina B . un
compost de formula G ,, H,, GoN O Pi
que té 14 centres qu1raf de carboni.’
Una de les claus d’aquestes noves sintesis és un
gran grup de nous catalitzadors 1 reactius que es
basen en les combinacions de grups organics
amb elements inorganics (Li, B, Al, Si, P, S, Ti,
Cu, Rh, Pd) que poden afectar les reaccions
amb un grau d’especificitat que fa deu anys no
passava d'ésser un somni. D’aquesta manera,
I'us d'un reactiu organic amb bor representa
una mesura de control dels estereoisomers for-
mats en la condensacid de l'aldol, que la natura
utilitza amb una especificitat total per a fabricar
fraccions de molts compostos naturals. Un
complex organic amb rodi amb un centre quiral
catalitza la hidrogenitzaci6 dels a, B-aminoacids
no saturats a un sol a-aminoacid estereoisome-
ric. Un altre compost de rodi s'utilitza comer-
cialment per a catalitzar la combinaci6 del mo-
noxid de carboni amb el metanol per tal d’'ob-
tenir acid acetic en una proporcio del g9 per
cent.
La notable especificitat dels catalitzadors natu-
rals, els enzims, ha estat l'estimul per a una
recerca per tal d'obtenir-ne imitacions amb ma-
terials sintetics. De la mateixa manera que els
enzims, aquests materials tenen una cavitat es-
pacial que actua com un indret de reaccid de les
molecules i dels grus funcionals que catalitzen
les reaccions especifiques. En una area relacio-
nada, hom ha vist que els poliéters, les cadenes
tancades dels quals tenen diferents mides, for-
men compostos seleccionant els ions segons
llurs grandaries. Aquests poliéters, que se sinte-
titzen amb un centre quiral, hom els pot utilit-
zar dins una maquina automatica per a descom-
pondre els derivats dels a-aminoacids en llurs
estereolsomers.
Actualment, se sintetitzen en el laboratori algu-
nes molecules organiques que, en estar tan ten-
sionades, hom havia pensat que no existien. Un
exemple n'és l'estrucura tetraedrica, en la qual
hi ha quatre atoms de carboni mutuament units
formant un tetraedre regular, i on tres dels
angles de les unions C-C son de 60° en comp-

tes dels 109° 28’ normals. El derivat d’aquesta
molecula tetra-#-butil ja ha estat sintetitzat, i
mostra ésser estable fins als 130° C. Les tecni-
ques fotoquimiques han descobert els tres iso-
mers del benze, altament tensionats i estructu-
ralment possibles.
Una area molt activa de la sintesi organica és
actualment l'aplicacié dels computadors per tal
de planificar els passos necessaris per a sintetit-
zar les molecules complexes. Fent servir un
terminal grafic, el quimic pot “dibuixar™ I'es-
tructura de la molecula en questid i, basant-se
en una serie de dades emmagatzcmades pot
explorar les diferents reaccions de la sintesi un
pas abans de la fita desitjada. Les interaccions
successives d’ aquet procés permeten que el qui-
mic el reconstrueixi fins als material$ inicials, i
que d’aquesta manera pugui programar la tra-
jectoria a seguir més propicia per tal d’obtenir
la molecula en questio.
La recerca de nous productes farmaceutics en-
cara més especifics inclou les modificacions i els
analegs sintetics dels productes naturals biolo-
gicament actius. Endemés, I'augment del conei-
xement dels mecanismes biologics proporciona
una base per a dissenyar els compostos que
poden inhibir alguns enzims o que poden unir-
se a certs receptors relacionats amb la malaltia.
La tecnica de les graflques aconseguides per
computador comen¢a a ésser una cina impor-
tant per a idear 1 sintetitzar aquests compostos.
En estudiar els complexos organics de transfe-
rencia de carrega i els polimers del tipus (SN),i
(CH), es descobreixen conductors electrics no
metalﬁlcs La intercalacié de ions inorganics en
materials amb estructures laminars, com per
exemple el grafit, ha portat a l'obtencio de
productes que condueixen facilment el corrent
en el pla laminar, pero dificilment en el pla que
hi és perpendicular.
La superconductivitat, un fenomen que abans
s'associava exclusivament amb les temperatures
de T'heli liquid, ha estat demostrada també a
temperatures properes al punt d’ebullicio de
I'hidrogen en alguns nous compostos interme-
tal'lics. Hom aconsegueix progressos en l'ob-
tencio de superconductors a temperatures més
altes a través del control de les condicions de la
sintesi per tal de produir unes fases estructurals
especifiques, forca sovint metastables, d’aquest
tipus de compostos.
Les propietats magnetiques dels aliatges amor-
fos i dels compostos de metalls de transicid,
obtinguts per una sintesi a altes temperatures
seguida d’un refredament molt rapid (> 10°
°C per segon), tenen una gran importancia tant



teorica com practica ates que no els influencien
els efectes del limit de gra que apareix en llurs
analegs policristal-lins.?
La comunicaci6 optica ha esdevingut realitat
mitjancant la sintesi de les fibres de l'oxid de
silici i germani, amb un gradient de composicio
radial. Aquestes fibres permeten una transmis-
si6 de senyals de llum modulada monocroma-
tica, de banda ampla i de perdua baixa, en
distancies practiques.
Pot ésser que la sintesi de nous productes qui-
mics es comenci com a recerca d'una propietat
determinada, o per tal de comprovar teories
d'estructura i d'unions quimiques, o com a
resultat d'un concepte original d'un nou tipus
d’estructura. En canvi, els productes d’aquesta
activitat també contribueixen a crear noves li-
nies de pensament respecte a l'estructura qui-
mica i a proporcionar nous materials que tenen
unes propietats molt utils i de vegades inespe-
rades.

LA QUIMICA
APLICADA A

L’ AGR CULTURA

Des del temps dels romans hom ha utilitzat
productes quimics per a reduir les perdues que
els estralls de les pestes agricoles, de les males
herbes, dels insectes i de les malalties provo-
quen en les collites. Les tecniques que avui
s'apliquen a controlar les plagues es van co-
mengar a desenvolupar principalment el segle
passat. No obstant aixo, i malgrat els grans
aven¢os que hom ha fet en aquest camp, les
tltimes estimacions?® indiquen que aquests fla-
gells, a nivell mundial, encara destrueixen del
33 al 45 per cent dels nostres aliments, del
pinso i de les fibres naturals.
Els agents més importants de control de les
pestes de les primeres generacions inclouen
productes com el verd de Paris, l'arsenit acetat
de coure, la barrcja. de Burdeus, dictiocarbamats
dialquil metal'lics 1 DDT. Al temps de la se-
gona guerra mundial, hom va obtenir també els
herbicides de fenoxids 1 els insecticides d’orga-
nofosfats i de carbamats.
Tanmateix, la veritable explosié de nous agents
sintetics de control de les pestes va comengar
els anys cinquanta i seixanta com a resultat de
la recerca de materials més eficagos, més segurs
i més selectius. Dins aquests descobriments po-
dem incloure una enorme quantitat de nous
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herbicides (cloroacetamides, triacines, dinitroa-
nilines, sals quaternaries i urees substituides),
insecticides (organofosfats, compostos d’orga-
noclor i carbamats) i fungicides (fenolics, imi-
des i organometal-lics).
Encara que, durant 'iltima decada, ha dismi-
nuit la mitjana d'introduccio de nous productes
quimics de control de les pestes, la taxa d'inno-
vacié no ha parat de créixer. Hom continua
cercant nous herbicides i productes per a com-
batre les epidemies que siguin més efectius, més
selectius, de més rendiment a baixes concentra-
cions i que tinguin un potencial minim per
poder suportar els efectes adversos del medi
ambient. A continuacié esmenterem alguns dels
ultims descobriments.
Herbicides. Els derivats del difeniléter resulten
molt efectius per a combatre algunes males
herbes anuals molt dificils de matar, i en canvi
son tolerats per algunes collites d'aliments com
per exemple els brots de soia. Les fosfonometi-
glicines son herbicides molt eficagos i d’ample
espectre que es traslladen fins a la part de baix
de la planta per matar-ne l'arrel. No son prou
selectives per a utilitzar-les en moltes collites
d’aliments. Les #nsym-triacines i els benzotia-
diacinones s6n nous productes quimics que re-
sulten molt utils per a matar males herbes

anuals de fulla ampla. Les arilsulfonil-sym-tria-
cinilurees son d’ample espectre contra les males
herbes i també poden ésser utilitzades en colli-
tes d'aliments. Per exemple, poden eliminar les
males herbes del blat quan se'ls aplica en 1/40
part de les concentracions necessaries per al
2,4-D.
Fungicides. Els carbamats de benzimidazol re-
presenten un gran aveng en el control de molts
tipus de fongs que ataquen les collites d'ali-
ments, ates que son sistematics i altament efec-
tius a baixes concentracions i, a més, desaparei-
xen del producte en un temps raonable. Un
aven¢ igualment important, sorgit del coneixe-
ment dels biomecanismes, va portar a 'obten-
ci6 dels fungicides sistematics inhibidors de la
sintesi d’esterols, que actuen sobre un meca-
nisme essencial del creixement dels fongs.
Aquests compostos resulten molt efectius
només combinats amb els carbamats benzimi-
dazolics.
Insecticides. Alguns derivats sintetics dels pire-
troids, com poden ésser els carboxilats de I'aral-
quilciclepropa, son utilitzats molt ampliament
ja que no presenten els problemes dels residus
d’alguns dels antics insecticides policloriats.
Els reguladors del creixement de les plantes
poden convertir-se en els més importants pro-
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ductes quimics agricoles del futur. Sén produc-
tes que, en aplicar-los a les plantes en procés de
creixement, desencadenen reaccions que n'aug-
menten la productivitat, milloren la qualitat del
producte i, per tant, fan disminuir el cost de la
produccio. Actualment, pero, la utilitzacié
d’aquests productes es limita a unes situacions
especials, tot i que llur aplicacio s'estén a poc a
poc. Per exemple, la N,N’-bis (metilfosfonilo)
glicina accelera el procés de maduracio de la
canya de sucre. L'acid B-cloroetilfosfonic es
descompon dins de la planta per alliberar etile,
el qual té efectes tan variats com fer madurar els
tomaquets, provocar el floriment de la pinya
tropical i estimular el flux del latex en els arbres
de cautxd. Una fita molt important dels qui-
mics agricoles és la identificacié dels reguladors
del creixement de les plantes que hom pugui
utilitzar en les principals collites d’aliments per
a I'home 1 de pinso.
“Control integrat de les plagues” (integrated pest
management) és el nom que s"ha donat als siste-
mes que combinen els metodes quimics, de
cultiu, genetics i biologics per a controlar tot
tipus de plagues. Els controls quimics enclouen
tant els nous pesticides com els tradicionals.+
Els metodes de cultiu consisteixen en la rotacio
de les collites, I'"is de regims de plantacio de
rendiment optim i la sanitat dels camps. Hom
aconsegueix que les plantes endogamiques si-
guin resistents desenvolupant i utilitzant dife-
rents varietats i hibrids que resisteixen determi-
nades plagues. El control biologic se centra a
fomentar I'is dels depredadors naturals de les
plagues.
Com a corollari de la problematica de I'ali-
mentacio, la poblacié mundial, que augmenta
cada vegada més rapidament, s’ha adonat que la
terra cultivable té un limit, i que I'augment de
la producci6 d’aliments per a cobrir les necessi-
tats del proper segle ha d'obtenir-se a partir
d’'una més gran productivitat de les terres que
actualment ja s'utilitzen per a aquest proposit.
Actualment hom considera que les claus per a
poder afrontar aquest problema mundial son els
reguladors del creixement de les plantes, les
noves varietats de plantes, millors pesticides,
millors eines i una educacio més practica. Hom
espera que, a llarg termini, la combinacio dels
reguladors del creixement de les plantes amb
tots els elements del control integrat de les
plagues sigui l'enfocament més apropiat per a
afrontar aquest repte.

LES
MACROMOLECULES

Normalment, les molecules “petites” son cons-
tituides per una quantitat d'atoms que varia
entre 2 1 200. En canvi, les macromolecules
poden tenir milers o cents de milers d’atoms,
enllagats quimicament d'una manera repetitiva
caracteristica. Les macromolecules sintetiques,
que componen la majoria de les fibres sinteti-
ques, de les pel'licules i dels plastics, han estat
tractades fa poc en altres articles. Les bioma-
cromolecules, com per exemple les proteines,
els acids nucleics i els oligosacarids, son respon-
sables de la integritat estructural i del rendi-
ment funcional de les cel'lules vives. Alguns
dels ultims descobriments de la ciencia bioma-
cromolecular que tractarem a continuacié apor-
ten una millor comprensié dels processos que
tenen lloc a nivell molecular, al mateix temps
que representen nous reptes conceptuals 1 prac-
tics per als quimics.
En els organismes vius, la sintesi de les macro-
molecules té lloc mitjancant els enzims —protei-
nes que son uns dels catalitzadors més efectius
que es coneguin. Molts tipus de macromolecu-
les naturals son copolimers que inclouen més
d’una especie monomerica. Les proteines son
poliamides derivades d'uns vint diferents a-
aminoacids lligats en un ordre predeterminat.
La varietat quimica i funcional de les proteines
es manifesta no solament en I'enorme quantitat
de permutacions d'aquestes agrupacions, sino
també en el nombre igualment gran de configu-
racions plegades que poden adoptar aquestes
poliamides gracies als enllacos d’hidrogen entre
diversos grups amida en medis ambients dife-
rents. La velocitat i la fidelitat amb que una
molecula proteinica determinada s’enganxa als
ribosomes d'una cel'lula viva mostren la distan-
cia que encara hi ha entre les nostres capacitats
actuals i les fites futures de la quimica de les
macromolecules sintetiques.
Actualment, les estructures covalents de les
proteines son més al nostre abast, gracies a les
complicades tecniques amb que hom porta a
terme reaccions successives de degradacio per
tal d'identificar les seqiiencies dels a-aminoa-
cids.” Endemés, els estudis amb raigs X han
permes de descriure les estructures tridimensio-
nals dels cristalls de proteines. Les combina-
cions d'aquest tipus d'informaci6 permeten de
comprendre gradualment l'accio dels enzims i
alhora aporten una visio del mecanisme de
I'accio dels anticossos. Els ultims descobriments

sobre les sequencies dels nucleotics de 'ADN®
permeten comprendre una mica l'estructura
dels gens, pero també han posat noves pregun-
tes sobre la base estructural de I'emmagatze-
matge i del processament de la informacié ge-
netica,® al mateix temps que fan un paper
principal en el desenvolupament de la tecnolo-
gia de la recombinacié de 'ADN.
Una de les preguntes crucials de la ciencia
macromolecular és com les biomacromolecules
poden adoptar les estructures tridimensionals
amb funcions tan variades i especifiques. Un
exemple del progrés en aquesta area és l'estudi
que E. Katchalski-Katzir ha realitzat sobre la
dinamica dels moviments termals de les cade-
nes proteiniques, amb el qual ha identificat
unes vibracions de “respiracié” que poden con-
tribuir a I'enganxament o a l'alliberament d'un
substrat per part d'un enzim. Les fluctuacions
de 'energia de les vibracions també poden estar
relacionades amb 'obertura de la doble helix de
I'ADN per a la replicacié. Fa poc, S. Krimm ha
mesurat i interpretat detalladament els espectres
vibracionals de les macromolecules en forma de
cadena. Les freqiencies de vibracio va resultar
que eren molt sensibles a la configuracio de la
cadena, la qual es pot estudiar en condicions
variables de pressio 1 de temperatura.
Aquests estudis d’espectros copia aporten una
més gran comprensio de la naturalesa dinamica
dels biopolimers plegats, com per exemple les
proteines i els acids nucleics, i també una com-
prensio de les transformacions moleculars que
experimenten en dur a cap llurs funcions. Ac-
tualment, hom esta identificant, mitjangant tec-
niques com la classificacio per fotoafinitat,' les
organitzacions topografiques especifiques de les
macromolecules biologiques en les agrupacions
cel'lulars com per exemple les membranes i
altres organels. La sintesi dels oligonucleotids
de sequencia definida, que va comencar H.G.
Khorana, ha madurat tot dirigint-se cap a una
metodologia que avui és molt utilitzada en la
tecnologia de 'ADN de recombinacio. Pot és-
ser que la forma de Z que fa poc s’ha descobert
en 'ADN'" aporti una comprensio dels efectes
de les variacions de l'estructura classica de la
doble helix de 'ADN i que ens ajudi a com-
prendre els efectes dels productes quimics en-
dogens i exogens sobre els gens.
De la mateixa manera que augmenta el nostre
coneixement dels mecanismes quimics dels
processos biologics, hauria de créixer I'habilitat
d’idear molecules (per exemple, per a us medi-
cinal o agricola) que fossin altament selectives
funcionalment amb uns efectes biologics secun-
daris minims i una minima variacio del sistema
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biologic.

EL PINSO,
En TRANSICIO

D’entre els materials crus que serveixen de base
per a fabricar els pinsos quimics organics hem
d’esmentar el gas natural, els liquids que se’n
deriven, les naftes de petroli i el gas-oil lleuger.
Durant les properes decades tindran lloc uns
quants canvis importants en les barreges de
materials crus que serveixen per a fabricar pin-
sos quimics. Tot i que la transicid cap a nous
pinsos no sera precipitada ni total, el futur de la
industria de la quimica organica depen del
descobriment i del desenvolupament de nous
processos de creacio de pinsos. A continuaci6
tractarem de tres arees de recerca i de desenvo-
lupament relacionades amb aquest problema.
El petroli i els olis esquistosos. A mesura que el
petroli cru lleuger i de bona qualitat es torna
més inaccessible, tant fisicament com economi-
cament, hom va fent progressos cap a la utilit-
zacio dels tipus pesants i menys purs. Els olis
pesants no es poden descompondre satisfacto-
riament en forns convencionals, perque s’hi
produeix carbé de coc. També se’ls ha rebutjats
com a pinsos perque tenen un alt contingut de
compostos de sofre i de metalls pesants. De la
mateixa manera, els olis esquistosos son cone-
guts per llur tendencia a produir coc i per llurs
altes quantitats de compostos de nitrogen i de
metalls pesants. Actualment, en els processos
comercials, s'afronten -aquests problemes des-
component deliberadament aquests materials en
coc amb reactors especials i recollint després els
destil'lats per utilitzar-los com una font d'hi-
drocarburs liquids.
La segona manera d'utilitzar aquests materials
és fent servir catalitzadors d’hidrogenolisi que
eliminen els compostos de sofre i de nitrogen
amb gran especificitat. Endemés, hom desen-
volupa altres processos per tal de descompon-
dre directament les fraccions pesants dels crus
fins a l'estat d’etile i d'altres hidrocarburs de
baix pes molecular, mentre que s'intenta solu-
cionar el problema dels diposits de coc, que ha
estat el flagell d’aquests processos en el passat.
Aquest enfocament consta d'un procés de des-
composicié nocatalitic en condicions molt
dures —temperatura alta i poc temps de con-
tacte.
Hom espera que tota la recerca de la quimica
d’aquests processos amplii la utilitzacio del pe-

troli 1 dels olis esquistosos com a materials crus
per a fabricar pinsos.
Carbs. El carb6 esdevindra un material cru
imprescindible per a la fabricacid de pinsos
quimics, principalment com a font de syngas
—una barreja de monoxid de carboni i d’hidro-
gen. Els catalitzadors son la clau de la utilitza-
cio del syngas. De fet, la llista de productes
quimics basics que hom pot obtenir a partir dels
syngas mitjancant processos catalitics és real-
ment impressionant, 1 encara Creix.
Un procés molt conegut és la transformacio de
syngas en metanol o en éter dimetilic (DME).
En el camp comercial, hom utilitza el metanol
com a font d’obtencio de formaldenids o d’acid
formic mitjangant oxidacio, i d'acid acetic per
carbonilacié. L'acetat de metil que s’obté com-
binant el metanol i l'acid acetic pot ésser carbo-
nilat a anhidrid acetic. Alternativament, la
reaccio de l'acetat de metil amb syngas pro-
dueix diacetat d’etilide, que es pot descompon-
dre en acetat de vinil i en acid acetic.
La sintesi de Fischer-Tropsch converteix el
syngas en productes quimics 1 gasolina, pero
produeix unes barreges molt complexes. Ac-
tualment, el descobriment dels catalitzadors se-
leccionadors de forma, com poden ésser alguns
zeolits, ha proporcionat la manera de convertir
el metanol o el DME en compostos aromatics o
olefines.
De cara al futur, hom ha trobat un catalitzador
que converteix el syngas en glicoletile, pero
desgraciadament el procés té lloc a una pressio
molt alta, que no resulta gens economica. Un
catalitzador de ruteni pot carbonilar el metanol
convertint-lo en una mescla d’etanol i d'acetat
de metil, 1 hom cerca els catalitzadors necessaris
per a convertir el syngas directament en etanol.
Aixi mateix, s'esta desenvolupant la liquefaccio
del carbo, principalment per a obtenir combus-
tibles liquids. No obstant aixo, les naftes del
carbo tenen una gran abundancia d’aromatics
d'un i dos anells, i, ates que aquests processos
son molt abundants, llurs productes haurien de
constituir unes fonts importants de derivats
aromatics.
La biomassa. Aquesta font potencial de mate-
rials crus comporta una serie de problemes
logistics, pero, tot i aixi, hauria d'esdevenir
molt important el proper segle. Ates que els
midons i els sucres tenen una composicio qui-
mica semblant a C(HZO) .» probablement hom
podra utilitzar aquest materials com a fonts de
productes oxidants. A tall d'exemple podem
esmentar l'antiga produccié de furfural i I'actual
d’etanol i gasogen a partir d’aquests materials.
Algunes plantes, tals com l'euforbia i el gua-
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yule, produeixen substancies semblants als hi-
drocarburs, 1 hom estudia la manera de culti-
var-les. L'enginyeria genetica i el desenvolupa-
ment de cultius de baix cost en poden fer uns
dels productes principals de les “granges
d’energia” que es dedicarien a la preparacio de
productes per a pinso.
A la llarga, és possible que hom descobreixi
nous tipus de pinso mitjan¢ant la utilitzaci6
d’uns tipus de catalitzadors que puguin actuar
sobre les reaccions provocades per l'energia
solar, com per exemple la produccié d’hidrogen
a partir de l'aigua.
Hem comengat una era en que és essencial fer
un us eficient de les fonts a I'abast per a poder
trencar la dependencia total que tenim del pe-
troli i del gas natural. Que aquesta transicio
tingui lloc d’'una manera ordenada i amb un
creixement economic corresponent depen basi-
cament de la qualitat de la planificaci 1 del
programa de desenvolupament 1 recerca que
estem portant a terme.

LA MECANICA
ESTADISTICA
DE LA QUIMICA

Els avencos de les dues ultimes decades han
transformat el nostre coneixement de les pro-
pietats dels liquids i de la naturalesa de les
transicions de fase. Aixo es deu a la nova
comprensio de la mecanica estadistica i a la
creacio de tecniques per a fer simulacions amb
computadors.
Abans era comu dir que compreniem bé les
propietats dels gasos perque son constituits per
molecules practicament independents, i que
també compreniem molt bé que els solids cris-
tal'lins eren basicament formats per oscilladors
quasi independents; en canvi, no teniem cap
teoria adequada per a explicar l'estat liquid.
Aixo ara ja no és aixi, i hom ja pot calcular les
propietats dels liquids i de llurs mescles consti-
tuides per molecules de complexitat cada ve-
gada més gran. També hem trobat la solucid
d'alguns problemes subtils de les transicions de
fase i dels punts critics, tant en fluids com en
solids.
Una premissa important dels estudis que avui
dia es porten a terme respecte als liquids és que
llur estructura es determina primariament mit-
jancant les fortes repulsions que s’originen entre
les molecules separades per distancies curtes.
Per tant, hom pot tractar un liquid com si fos
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una variacié lleugerament pertorbada d'un li-
quid hipotetic de referencia, en el qual les
molecules només interactuen a través de forces
de repulsio, ates que els components d’atraccio
de les forces intermoleculars representen la per-
torbacio. * Hom pot descobrir les propietats del
sistema de referencia, aixi com els efectes de la
pertorbaciod, en combinar les tecniques analiti-
ques amb les de calcul. De la mateixa manera
que aquesta teoria va tenir els primers exits en
descriure els liquids compostos d’atoms o de
molecules esferics, actualment hom aplica les
mateixes idees als liquids de molecules carrega-
des o polars, o amb configuracions encara més
complexes. Aquesta teoria ha arribat a un punt
en que molt sovint hom pot predir quines seran
les propietats de les barreges de liquids d'im-
portancia industrial.
El nou desenvolupament de la teoria de les
transicions de fase i dels punts critics va co-
mengar amb les observacions constants de les
discrepancies existents entre totes les teories
senzilles i els resultats experimentals de la natu-
ralesa quantitativa de les singularitats de les
funcions termodinamiques quan es treballa a la
vora dels punts critics; és a dir: els punts critics
entre liquid i vapor, els punts consoluts de les
mescles, els punts Curie del ferromagnetisme,
etc. Les quantitats termodinamicament signifi-
catives —la compressié normal o 'osmotica, la
calor especifica, la tensid interfacial, etc.— desa-
pareixen o canvien molt en els punts critics
amb potencies caracteristiques (denominades
exponents del punt critic) de la distancia que les
separa del punt critic. Aquestes potencies van
ésser corroborades per totes les equacions clas-
siques d'estat. De la mateixa manera, tots els
experiments van demostrar la gran varietat de
fenomens critics. Els valors teorics, pero, esta-
ven en clara contradiccié amb els valors experi-
mentals.
Hom va reconeixer que els errors de les equa-
cions d'estat, s'originaven en ¢l fet de no tenir
en compte d'una manera apropiada les fluctua-
clons caracteristiques que apareixen quan ens
acostem a un punt critic. Aleshores, hom va
crear unes noves equacions d’estat amb homo-
geneitat de forma, denominades scaling, que
eren una especie de generalitzaci6 de les equa-
cions classiques, pero que s'acoblen als nous
exponents dels punts critics.’* Hom va predir
les relacions entre aquests exponents, denomi-
nades lleis de |'scaling, 1 més tard es va trobar
que concordaven amb la realitat. La universali-
tat d’'aquests exponents va ésser explicada mit-
jancant les distancies creixents amb les quals es
correlacionen les fluctuacions de la densitat o

de la composicio a mesura que ens acostem a un
punt critic. Aquestes variacions es manifesten
com una opalescencia critica que hom pot veure
sense cap aparell, a la llum normal, 1 per una
difusio de raigs X o de neutrons en els solids.
Després que I'amplitud de les fluctuacions de la
composicio es fa més gran que les distancies
intermoleculars o que I'amplitud de les forces
intermoleculars, practicament desapareixen els
detalls microscopics que fan possible diferenciar
una substancia d'una altra, i els equilibris de
fase adopten un caracter universal, és a dir, el
mateix per a totes les substancies. La culmina-
ci6 del desenvolupament de I'scaling és la teoria
dels grups de renormalitzacio de les transicions
de fase, la qual és un conjunt d'idees amb un
poder i una envergadura grans en el camp de la
mecanica estadistica. '
Els elements més importants d’aquests avencos
teorics han estat el reconeixement del valor dels
models exactament solubles, encara que drasti-
cament simplificats, i I'aplicacié dels computa-
dores digitals. Les propietats del model d'Ising
d’un imant de ferro o el model equivalent d'un
fluid de xarxa de gas, van ésser descoberts amb
tota precisio per metodes analitics 1 numerics's i
van resultar molt aproximats als que es van
obtenir amb els experiments. Van ésser dife-
rents, pero, dels calculats amb qualsevol de les
teories classiques. Hom va veure molt clar que
els errors de les idees previes es devien a les
aproximacions fetes en calcular les equacions
d’estat mitjangant la mecanica estadistica.
Les simulacions de les propietats dels sistemes
densos fetes amb computador representen quasi
exactament uns sistemes model amb interac-
cions moleculars conegudes i prescrites. Basant-
se en aixo, hom ha obtingut una gran quantitat
de resultats “experimentals” amb fluids en els
quals no hi ha cap incertesa respecte a la natu-
ralesa o el poder de les forces intermoleculars.
Endemés, amb aquests resultats experimentals
es pot comprovar si les teories son adequades,
treballant amb una certesa més gran que si es
fes amb fluids reals. El fet d'acceptar com
quelcom legitim aquest estadi intermedi entre la
teoria 1 l'experiment ha comportat una serie
d’avencos importants.
Hom ha fet principalment dos tipus de simula-
cio amb computador: la de Monte Carlo i la de
la dinamica molecular. La primera consisteix en
un metode de prendre mostres de l'espai de les
configuracions moleculars per tal d'obtenir una
avaluacio fidedigna de les funcions de partici6
dels sistemes que tenen molts graus de llibertat
—al principi, de desenes de molecules, pero ara
es pot arribar fins a 1.000 o més. En la segona

hom segueix els moviments de les molecules
d'un sistema prou similar de mesura pero finit:
s'observen els moviments que obeeixen les lleis
de la mecanica classica, i llavors s'avaluen les
propietats del sistema de la mateixa manera que
hom les pot mesurar al laboratori.
Aquests procediments representen una contri-
bucié important al millorament de la nostra
comprensio de la teoria de la materia densa.

LA MECANICA
UANTICA
[ LA QUIMICA

Hom pot escriure les equacions, pero és impos-
sible d’assolir una solucio exacta i explicita.
Aquest ha estat i encara és el problema de la
mecanica quantica de les molecules, la disci-
plina de la quimica quantica. Tanmateix, tenim
una situacio analoga en la descripci6 del movi-
ment classic dels cossos celestes que dificilment
ha evitat que un home, treballant amb un
computador, descrigui la posicio d'un modul
espacial en l'orbita de Mart amb moltissima
precisio. Mentre que, d'una banda, hom només
pot resoldre les equacions d'una manera aproxi-
mada, es poden obtenir les solucions amb un alt
grau de precisio.
Aixo mateix passa amb la quimica quantica. Pel
que fa a les molecules petites, és a dir, les que
tenen menys de deu atoms, hom pot calcular
practicament qualsevol de llurs propietats ob-
servables i algunes de les que no ho sén, gracies
a la creacio de nous algorismes computacionals.
Els calculs fets amb molecules de dos, tres 1
quatre atoms son tan bons que hom els pot
utilitzar per a predir 'espectre d'una molecula
que encara no s hagi descobert a la Terra pero
que hagi estat detectada en l'espai interestel lar,
com per exemple el HNC. Aquests calculs
també ens poden ajudar a corregir un error
experimental en cercar una geometria lineal del
metile, CH .
2
Una tendencia recent de la quimica quantica
que promet molt és la reintegraci6 de la teoria
amb la quimica experimental organica i inorga-
nica. Hi va haver un temps en que semblava
que els calculs de l'estructura electronica de les
molecules petites fets amb computadors i cada
vegada més abundants apartarien els teorics del
curs principal de la quimica, és a dir, de l'ex-
ploracio analitica 1 mecanica de les molecules de
les substancies complexes. A la darreria dels
anys seixanta, pero, les regles de Woodward-
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Hoffmann referents al control de la simetria
orbital de les reaccions, com per exemple 1, 2 i
3, van resultar molt més que una simple aplica-
ci6 incisiva i unificadora de la teoria dels orbi-
tals moleculars en la quimica organica. Es van
convertir en un punt crucial per a estructurar
una interaccio productiva dels teorics i els ex-
perimentadors. Endemés, van renovar la con-
fianca dels experimentadors en I'habilitat que té
la teoria per a descriure, predir i construir
marcs de treball conceptuals.
Des de llavors, les analisis aproximades basades
en la simetria han permes als experimentadors
de comprendre la considerable riquesa d'infor-
macié que tenim sobre els nivells d’energia
molecular gracies a I'espectroscopia fotoelectro-
nica; també els han ajudat a aclarir les selectivi-
tats 1 les especificitats de les cicloaddicions, i a
comprendre les reaccions organiques fotoqui-
miques. Els models de les molecules computats,
en els quals només s'introducixen potencials
semiclassics del tipus atom-atom 1 electrostatic,
han predit i han reproduit amb molta fidelitat
les estructures geometriques de les molecules
que tenien tota la gamma de complexitats dife-
rents, des dels hidrocarburs fins a les proteines.
Per explicar l'enllag de metalls de transicio
—poliedres metal'lics amb lligams associats— en
agrupacions molt complexes geometricament,
s’han desenvolupat teories qualitatives i tanma-
teix molt fructiferes.'® Sorgeix un nou punt de
vista de le teoria dels orbitals moleculars de les
estructures dels minerals i de l'estat de solid."?
Hom comeng¢a a comprendre les caracteristi-
ques geometriques i electroniques dels compos-
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tos de metalls de transicio,’® i també s’han
predit i sintetitzat tipus estructurals completa-
ment nous, com per exemple els “sandvitxos
invertits” 4 1 §.
Com a demostracié de la complexitat de la
interaccio entre la sintesi, la determinacid de
I'estructura i la teoria de la quimica moderna,
val a dir que és prou dificil trobar una compati-
bilitat amb el nou subcamp de la quimica orga-
nica —la unié metall-metall— que es representa
en l'estructura 6.
Aquests ultims descobriments de la quimica
teorica comencen a tenir un impacte considera-
ble en moltes arees d’aquesta ciencia, especial-
ment en la sintesi i en la catalisi.

LA CINETICA
UIMICA
[ EL T ASER

L'estudi de la velocitat de les reaccions quimi-
ques enclou fets tan sorprenents com la creacio
i el trencament dels enllagos, que dura menys
d’un nanosegon. Fins fa poc, els quimics s’ha-
vien de conformar amb l'observacio de mitjanes
generals de reaccio en funcié de la concentracio
i de la temperatura. El panorama ha canviat
moltissim, pero, amb el descobriment i la com-
binacié de dues tecniques molt poderoses: els
raigs moleculars i I'espectroscopia amb laser.
Les molecules obtingudes en forns o en altes
indrets d’alta pressio son disparades en foc

encreuat les unes contre les altres dins un reci-
pient que ha estat fet un vuit a una pressio tan
baixa que s’hi poden moure en linia recta
(raigs), de tal manera que hom en pot estudiar
les reaccions col'lisio per col'lisio. Els raigs laser
s'utilitzen per a preparar els reactius moleculars
en estats interns coneguts (per a fixar el grau de
vibracié i de rotacié) i per a estudiar les distri-
bucions de l'estat intern dels productes resul-
tants de la reaccio. D’aquesta manera hom pot
esbrinar el procés d’evolucio entre els estats
dels reactius i els dels productes. Aquesta nova
branca de la quimica no solament aporta una
comprensio més profunda de les forces que
operen en el fuga¢ moment en que els reactius
s'entrellacen i els productes resultants se sepa-
ren, sin6 que també proporciona una base per a
controlar els processos quimics, com per exem-
ple la separaci6 de isotops i la gravacié quimica
dels semiconductors.
Una de les reaccions quimiques més senzilles és
la que té lloc entre una molecula d’hidrogen i
un atom d’aquest mateix element o un dels seus
analegs isotopics, i en canvi encara hi ha molt
per entendre d'aquesta reaccid. A causa del
problema que representa la preparacio de les
concentracions conegudes de H en el primer
nivell d’excitacié vibracional (v = Ili amb
aquesta molecula que és inactiva en l'area dels
infraroigs, fa molt poc temps que podem utilit-
zar aquesta reaccio per a calcular I'efecte de
I'excitacié vibracional. Wolfrum i els seus
col-laboradors van resoldre aquest obstacle
quan estudiaven la reacci6 D + H~=DH +
H, en exposar el flux de baixa pressio de HF +
H, en un portador d’heli a unes pulsacions
curtes(10 microsegons) d'un laser HF sintonit-
zat al HF (v =O)—~HF (v =1). La produccié
rapida de H (v = 1) apareix per la transferencia
de vibracio, quasi en ressonancia, de HF
(v=1). S'introdueixen dins del flux els atoms
D de contracorrent, generats per la dissociacio
de D, en una descarrega de microones. Es
determinen les concentracions absolutes de les
molecules HF amb excitacié de vibracié amb
una emissio temporal d'infraroigs. Les concen-
tracions d’atoms H es calculen amb una absor-
cio temporal mitjangant la radiacié de resso-
nancia Lyman-a. Ates que H (v=0) reac-
ciona amb una certa lentitud amb els atoms D a
temperatura ambient, hom pot ajustar les con-
centracions de H i de D perque els atoms H
resultants no produeixin una forta absorcié de
fons de la radiacio Lyman-a quan es descon-
necti el laser HF. Endemés, hom escull les
concentracions de H, i de HF de tal manera
que només s'exciti una petita fraccié de H | al
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nivell v =1, assegurant-se doncs que la con-
centracié de H, (v> 1) és inapreciable.
Hom va trobar que la reacci6 D + H, (v=1)
era quatre mil vegades més rapida que la de D
+ H, (v=0), no obstant aixo, els darrers
calculs de trajectories realitzats, que empren
superficies d’energia potencial del H, de gran
precisio, donen una mitjana quaranta vegades
més baixa, a la mateixa temperatura, que el
resultat experimental de D + H, (v=1). Un
tractament completament quantic no ha pogut
disminuir aquesta diferencia, la qual cosa indica
que hom enara no té una comprensié completa
d’un procés tan senzill com aquest.
Zare 1 els seus col-legues van utilitzar una tec-
nica similar® per a estudiar les caracteristiques
quimiques del HF amb excitacio de vibracions
en la reaccié Sr + HF (v=1)—=StF + H. Va
disparar un raig d’atoms de Sr dins d'una cam-
bra de difusio plena de gas HF a una pressio de
entre 10 41 107 mm. La reaccié6 Sr + HF
(v=0) té un llindar d’energia de 6,4 + 1,6
Kcal/mol. Quan s'irradia el HF, apareixen els
productes SrF. Igual que abans, hom va trobar
que la mitjana de la reaccié Sr + HF (v =1) és
molt més gran que la de Sr + HF (v=0).
Hom utilitza el laser en aquests experiments per
a detectar els productes de la reaccid, mitjan-
cant una tecnica denominada fluorescencia in-
duida pel laser (LIF). La llum del laser s’adreca
cap a la zona de la reaccid. A mesura que
s'escampa la longitud d’ona de laser, les mole-
cules que so6n en aquella zona s’exciten quan el
laser sobrepassa una linia d’absorcio. Un cop
excitades, les molecules tornen la radiacio i1
aleshores es pot obtenir la imatge d'una fraccio
de llur fluorescencia en un fotomultiplicador.
Considerant el senyal d’aquest ultim com una
funcio de la longitud d’'ona del laser, s'obté un
“espectre d’excitacio” que s'assembla a un es-
pectre d’absorcid pero tenint en compte, en
canvi, l'emissio. L'observacid d’'una fluorescen-
cia brillant sobre un fons fosc provoca una
sensibilitzacié extrema del LIF; hom ha mesu-
rat les densitats moleculars entre uns valors de
10* 1 10 per centimetre cubic. La resoluci6
depen de I'amplitud de la linia del laser. En
alguns estudis portats a terme per J. L. Kinsey i
els seus col'legues, s’han utilitzat lasers senzilla-
ment sintonitzables per a mesurar la velocitat
de les molecules al llarg de la linia de visio del
laser (efecte Doppler), aixi com la distribuci6 de
I'estat intern. Desgraciadament, totes les mole-
cules no son apropiades per a la deteccié per
LIF, pero, quan hom pot aplicar aquesta tec-
nica, es té tot el poder de l'espectroscopia
molecular per arribar a comprendre els resultats

d’una reaccio.
En I'estudi de Sr amb HF, no solament va ésser
possible determinar la distribuci6 de l'estat in-
terndels productes StF, sin6 que hom també va
poder investigar com canvia aquesta distribuci6
quan els reactius HF (v = 1) es preparen 1) amb
diferents estats d’excitacié rotacional i 2) amb
diferents orientacions espacials. La primera es
va aconseguir en sintonitzar el laser HF a les
diferents transicions vibracionals-rotatives, 1 la
segona utilitzant el pla de polaritzaci6 del laser
per seleccionar una distribucié espacial de les
molecules excitades amb HF. En un sentit in-
vers, hom també pot mesurar |'orientacio espa-
cial dels productes SrF en canviar la polaritza-
cio del laser.
Endemés, en comparar la reacci6 Sr + HF
(v=1) amb la de Sr + HF (v =0) quan I'il-
tima es fa amb un excés d’energia de col'lisio,
Zare i els seus col'legues van determinar quina
és la forma de producci6 d'energia més eficag
per tal de provocar una reaccié. Hom va desco-
brir que l'excitacio per vibracio augmentava
més de deu vegades que no la mitjana obtin-
guda per translacio, amb la mateixa energia
total de col'lisi6. Aquesta troballa concorda
amb les generalitzacions de J.C. Planyi, basades
en els calculs classics de les trajectories, que
diuen que la vibracié dels reactius supera més
facilment els obstacles que poden apareixer en
les darreres fases d'una reaccio, pero que
aquesta combinacié de masses minimitza la ne-
cessitat d'energia de vibraci6 en superar la ba-
rrera de les reaccions endotermiques.

Fa poc que hom ha informat que els lasers
poden crear camps de radiacié apropiats per a
influenciar les interaccions moleculars en el
breu moment en que no hi ha ni reactius ni
productes de reaccid, sind només un estat de
transicio. Aixo ha provocat que, des de llavors,
la quimica sigui complementada per la tecnolo-
gia del laser.?' Es va encreuar un raig molecular
d'atoms de K amb un raig de molecules de
HgBr,, i es va irradiar el volum d’interaccio
amb un laser sintonitzat a §9§ nanometres.
Amb aquesta longitud d'ona, el laser no pot
excitar ni els reactius ni els productes. Quan es
va connectar el laser, es va observar la luminis-
ceéncia a 500 nm i es va atribuir a ['emissio de
HgBr electronicament excitat. Hom va suposar

ue aquest producte havia estat format per
l'absorci6 de llum (hv) durant la col-lisi6 reac-
tiva [K-HgBr,] + hv—<KBr + HgBr. Aquests
estudis poden permetre que els quimics arribin
a estudiar l'estat de transicié i a obtenir una
informacio directa del procés de creacio i de

destruccié d’enllagos.

Aquestes noves tecniques permeten d'ésser en-

focades en el paper de les col'lisions individuals

1 aporten una visio de les reaccions quimiques
desconeguda fins aquest moment.

( R M joyce )
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