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un bosén. En la Figura 4 mostramos
una simulacién por ordenador, reali-
zada por Tom Duff, de la funcién de
Laughlin para el caso v = 1/3, en el
cual cada electron esta ligado a 3
vortices.

Las excitaciones del estado de
Laughlin se pueden ver como la
creacion de vortices extra en ese
condensado. Si extraemos un elec-
trén del mismo, los m vértices que
estaban ligados a él se desligan
entre si, vagando por el material en
forma de cuasiagujeros de carga
efectiva —e/m. Similarmente, si se
afiade un electrén al liquido, éste se
rompe en m cuasiparticulas de
carga e/m. La fragmentacién de
la carga ha sido observada expe-
rimentalmente por V. Goldman,
B. Shu, M. Heiblum, G. Glatti y
otros.
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Premios Nobel
de Quimica 1998

La Real Academia de Ciencias
Sueca ha elegido a JOHN POPLE y
WALTER KOHN como Premios Nobel
de Quimica de 1998. Kohn, Profe-
sor de Fisica en la University of
California (Santa Barbara), ha sido
elegido por su “desarrollo de la teo-
ria del funcional de la densidad”,
mientras que a Pople, Profesor de
Quimica en la Northwestern Uni-
versity, se le cita por haber “desa-
rrollado enteramente los métodos

John Pople.

quimico-cuénticos en uso en varias
ramas de la quimica”. Aunque
ambos han contribuido separada-
mente, la Academia considera que
Kohn y Pople son “dos de las figu-
ras mas prominentes ... en el enorme
desarrollo teérico y computacional”
que ha revolucionado la quimica (y
no solamente la quimica cuéntica)
en los ultimos afios. Actualmente es
posible utilizar los calculos median-
te computador para suplementar las
técnicas experimentales, siendo
posible hacer andlisis detallados de
la estructura y de las propiedades de
la materia. La quimica cudntica se
utiliza hoy en dia en practicamente
todas las ramas de la quimica, con-
tribuyendo muy eficazmente a
aumentar nuestro conocimiento y a
desarrollar nuevos campos de inves-
tigacion, tales como el disefio de
nuevos medicamentos o la sintesis
de sustancias quimicas. Este Premio
reconoce asi el valor predictivo de
la denominada Quimica Cuantica,
sintesis de disciplinas como la Qui-
mica-Fisica, la Matemadtica y la
Computacion.

Los dos premiados han seguido
una carrera cientifica muy distinta,
aunque con un interés comun en los
sistemas de muchos electrones.
Kohn, un fisico tedrico, se ha cen-
trado en sistemas de fisica de la
materia condensada. De hecho, los
fisicos del drea han utilizado exten-
samente su teoria del funcional de
la densidad para estudiar las estruc-
turas electrénicas desde que fue for-
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mulada a mediados de los afios 60.
Y mas recientemente, la comunidad
de quimicos la ha aplicado en el cél-
culo de la estructura molecular. Y es
ahi donde Pople, Doctor en Mate-
maticas, ha concentrado gran parte
de su trabajo: la estructura electré-
nica de las moléculas. Desde los
afios 60, Pople y sus colaboradores
han creado programas de computa-
dor basados en la aproximacion
Hatree-Fock para el calculo de
moléculas complejas: ese trabajo ha
supuesto un esfuerzo de varias
décadas de innovacién y continua
mejora, y en los afios 90 han incor-
porado en su seno las aproximacio-
nes que permite el formalismo del
funcional de la densidad. Se calcula
que hoy en dia la mitad de los cél-
culos de la estructura electrénica en
quimica se hacen usando dicho for-
malismo.

LA ECUACION
DE SCHRODINGER

Si bien la aplicacién de la mecé-
nica cudntica en fisica fue practica-
mente inmediata, su utilizacién en
quimica tardé6 mucho mas tiempo.
La razén estriba en que no hay
manera practica de simplificar las
relaciones matematicas de la meca-
nica cudntica para sistemas tan
complejos como las moléculas.

El punto de partida de cualquier
célculo de un sistema de N electro-
nes es la ecuacién de Schrodinger;
en principio con ella podemos eva-
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luar la energia del sistema y su fun-
cioén de onda, que dependerd de las
coordenadas de todas las particulas
del sistema. Es una ecuacién senci-
lla de escribir, pero en principio
imposible de resolver; si nos limita-
mos a los calculos con dtomos, por
ejemplo, se sabe que s6lo es posible
resolver de manera analitica el pro-
blema del 4tomo de hidrégeno (esto
es, un unico electrén bajo la atrac-
cion electrostitica de un protén
supuesto éste puntual) y ya no se
puede resolver exactamente el
atomo de helio, con dos electrones.
En un sistema multielectrénico, un
electrén se mueven en el campo cre-
ado por el resto de los electrones del
sistema, por lo que es necesario acu-
dir al cdlculo con ordenador para
poder aproximar su solucién. En el
atomo de helio la solucién computa-
cional es tan precisa como los resul-
tados experimentales, pero para sis-
temas con mds electrones este
procedimiento requiere el uso de
aproximaciones que nos permitan
simplificar el problema.

Una primera aproximacién es
suponer que los electrones siguen
conservando una cierta individuali-
dad en el sistema multielectrénico.
De esta manera, se moveran de
manera independiente y estaran des-
critos por orbitales independientes,
cada uno de esos orbitales obedece-
rd una ecuacién de Schrodinger
monoelectrénica, cuya funcién de
onda s6lo depende ahora de las tres
coordenadas del electrén que esta-
mos considerando. La funcién de
onda completa del sistema, que
tiene 3N coordenadas, es el produc-
to antisimétrico de estos orbitales
que estamos considerando. Tendre-
mos ahora un conjunto de tantas
ecuaciones monoelectronicas de
Schrédinger como electrones haya
en el sistema: como el potencial que
actia sobre ese orbital serd el
campo del nicleo y el campo medio
de los demas electrones del sistema,
entonces es necesario resolver ese
conjunto de N ecuaciones diferen-
ciales de manera iterativa y consti-
tuye la base de la tradicional aproxi-
macién de Hartree-Fock (formulado
en los afios 30). Dentro de la Qui-

mica Cuéntica convencional la
determinacién de las propiedades
moleculares ha pasado habitual-
mente por la resolucién de la ecua-
ciéon de Schrodinger en su version
Hartree-Fock. La dificultad mas
grande que tiene este procedimiento
es que el potencial que sierte cada
orbital es no local, por lo que es
necesario integrar en todo el espacio
para conocer el potencial en un
punto. Esta no localidad del poten-
cial aparece porque estamos consi-
derando la interaccién de intercam-
bio entre los electrones (pues tienen
espin).

Para optimizar esa aproximacion,
y aprovechando la linealidad de la
ecuacion de Schrodinger, en los
afios 50 se propuso escribir los orbi-
tales monoelectrénicos como una
combinacién lineal de un conjunto
determinado de funciones base. De
esta manera el problema de resolver
el conjunto de ecuaciones diferen-
ciales se convierte en el problema
de diagonalizar matrices (que es
muy apropiado para ser resuelto con
un computador). En los afios 60, la
aproximaciéon de Hartree-Fock se
resolvia mediante este procedimien-
to matricial, usando funciones gaus-
sianas como el conjunto de funcio-
nes base. Es imprescindible
entonces calcular las integrales de
atraccién electron-nicleo, de repul-
sién electron-electrén, y de energia
cinética electrénica, que involucran
a las funciones de base atémicas
(orbitales de Slater generalmente)
con las que se construye la funcién
de onda de prueba. Un proceso
variacional bien establecido mezcla
tales funciones de base para obtener
las combinaciones lineales 6ptimas
que se denominan orbitales molecu-
lares autoconsistentes. Hecho esto,
y aplicando los métodos habituales
de la Mecanica Cudntica para calcu-
lar valores medios, pueden obtener-
se las energias moleculares, los
momentos dipolares y demas mag-
nitudes de interés

Hay que hacer notar que en la des-
cripcién anterior hemos tenido en
cuenta el espin de los electrones, y
por ello la funcién de onda es total-
mente antisimétrica. Si nos olvidara-

mos del espin, la funcion de onda es
entonces sencillamente el producto
de todos los orbitales y obtendriamos
una ecuacién de Schrodinger mono-
electrénica mucho maés sencilla de
resolver, pues el potencial es local.
Esta es la aproximacién de Hartree,
que no incluye ni la interaccién de
intercambio ni la correlacion culom-
biana entre los electrones.

LA TEORIA DEL FUNCIONAL
DE LA DENSIDAD

Por otra parte, en 1964 Hohen-
berg y Kohn (que coincidieron
como visitantes en la Ecole Norma-
le Supérieure, en Paris) demostraron
que un sistema de electrones inte-
ractuantes, bajo la accién de un
potencial externo, puede expresarse
enteramente en términos de su den-
sidad. Ademads, y esto es lo real-
mente importante, se puede calcular
la energia del sistema aplicando un
principio variacional: existe un fun-
cional de la densidad (esto es, una
aplicacién que nos da un valor real
para cada una de las posibles fun-
ciones que representen la densidad
electrénica del sistema) cuyo mini-
mo es la energia del estado funda-
mental del sistema. Esto significa
que ya no seria necesario integrar
una ecuacién de Schrodinger mul-
tielectronica, con 3N coordenadas,
para calcular la energia: pasamos,
pues, de un problema matemaético
de una gran nimero de dimensiones
a otro en sdlo tres y esto para cual-
quier tipo de sistema que se quiera
considerar.

El formalismo del funcional de
la densidad no es, sin embargo, una
panacea: no se conoce el funcional
cuya minimizacién nos daria la
energia del estado fundamental del
sistema. Pasamos de desconocer la
funcién de onda del sistema a des-
conocer el funcional de la energia
del sistema. Sin embargo, el que la
densidad de electrones se convierta
en la piedra clave del sistema mul-
tielectrénico ha demostrado tener
una gran influencia tanto desde un
punto de vista conceptual como
desde el punto de vista del célculo.
Una de las razones para ello es el
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trabajo que Kohn y Sham desarro-
llaron posteriormente, en el que
demostraron que usando el forma-
lismo del funcional de la densidad
se puede evaluar la energia de cual-
quier sistema  interactuante
mediante un cédlculo de N ecuacio-
nes similares a las de Hartree, esto
es, cada orbital cumple una ecua-
cién de Schrodinger y sufre la
acciéon un potencial local, que
incluye fodas las interacciones del
sistema. El punto definitivo ahora
es aproximar este potencial local
para describir adecuadamente las
propiedades del sistema. Este pro-
cedimiento abre, pues, la puerta
para incluir de manera completa-
mente general la descripcién de las
interacciones entre los electrones
(el intercambio y la correlacién
entre los electrones): mediante un
potencial que es computacional-
mente sencillo y conceptualmente
muy novedoso.

El teorema de Hohenberg y
Kohn dio base tedrica a un procedi-
miento aproximado de célculo até-
mico que lleva el nombre de Tho-
mas-Fermi y que se usaba también
desde los afios 30, aunque sélo era
util para argumentos cualitativos
sobre la estructura atémica y que no
aporté nada nuevo al desarrollo de
la quimica cudntica. Por otra parte,
las ecuaciones de Kohn y Sham for-
malizaron las ideas previas de Sla-
ter de utilizar la densidad en cada
punto para el célculo de la energia
de intercambio.

Ese procedimiento de Kohn y
Sham se ha utilizado como método
generalizado de calculo en el 4rea
de la materia condensada: ha per-
mitido calcular desde la energia de
las distintas fases cristalinas de un
s6lido, pasando por las distintas
estructura superficiales de los séli-
dos, hasta el estudio a priori de las
propiedades de los nuevos materia-
les semiconductores, fabricados
mediante crecimiento epitaxial.
Ademads, mediante la idea de Car y
Parrinello, ha sido posible imple-
mentarlo en célculos de dindmica
molecular ab initio, en los que se
incluye la estructura electrénica del
material que se estd describiendo.

EL BOOM DE LA QUIMICA
CUANTICA: LA APLICACION
DE LOS COMPUTADORES

Como ya hemos comentado, la
complejidad de la tarea de resolver
una molécula mediante un conjunto
de funciones base es enorme y crece
con el nimero de niicleos y electro-
nes a considerar. Piénsese, por
ejemplo, que para un conjunto de M
funciones de base el nimero de
integrales bieléctrénicas va como
M* y son corrientes nimeros del
orden de 2000 para M. Por ello se
han propuesto diversos esquemas de
aproximacion: los métodos semiem-
piricos, que parametrizan las inte-
grales aludidas con informacién
tedrico-experimental; y los métodos
ab-initio, que calculan rigurosa-
mente todas las integrales y usan un
conjunto auxiliar de funciones gaus-
sianas para representar a la base at6-
mica original.

Las contribuciones de John Pople
han sido decisivas en estos desarro-
llos. Sin pretender exhaustividad,
mencionaremos tres piezas clave de
su trabajo. La primera es la teoria
semiempirica PPP (Pariser-Parr-
Pople, 1953) para estudiar sistemas
electrénicos de moléculas organicas
planas. La segunda son los métodos
semiempiricos de solapamiento
diferencial nulo (CNDO, INDO,
etc., desarrolladas entre 1965 y
1970) que poseen un &mbito de apli-
cacién mds amplio que el anterior,
sin la restriccién a moléculas pla-
nas. Y la tercera la constituyen las
diferentes y cada vez mas completas
versiones de los denominados méto-
dos ab-initio Gaussian (en cuya ela-
boracién ha sido necesaria la parti-
cipacién de un buen nimero de
especialistas). Estas versiones
comenzaron por el Gaussian-70 y a
intervalos de entre 2 y 6 afios han
llegado hasta el Gaussian-98. Tales
piezas de investigacién rebosan
imaginacion, habilidad matematica
y sensibilidad quimico-fisica, y no
creo que sea atrevido afirmar que
todos aquellos que hemos tenido la
oportunidad de trabajar en profundi-
dad con alguno de éstos métodos
hemos aprendido desde sofisticadas

técnicas de programacién de com-
putadores hasta quimica avanzada
(y de la basica también).

Pople fue de los primeros quimi-
cos que se dio cuenta de las posibili-
dades de los ordenadores para pre-
decir las propiedades moleculares,
apuntando que los métodos tedricos
podrian hacerse un hueco importan-
te en la quimica sélo si sus resulta-
dos demostraran ser siempre preci-
sos: de esa manera el valor
predictivo del cdlculo podria compa-
rarse con los resultados experimen-
tales. Pople y sus colaboradores fue-
ron capaces de programar los
computadores muy eficazmente, de
tal manera que la rapidez de los
computos demostr6 que se podian
convertir en herramientas cotidianas
de trabajo. Aunque obviamente se
obtengan resultados mas espectacu-
lares con los grandes ordenadores,
Pople ha sido uno de los pioneros en
la potenciacién del uso de los orde-
nadores de tamafio medio (lo que
hoy se llaman estaciones de trabajo).

Primeramente, Pople y sus cola-
boradores se esforzaron en desarro-
llar un conjunto tnico de funciones
base para describir los orbitales
monoelectrénicos, de manera que
pudieran servir para cualquier tipo
de molécula. De manera sistem4ti-
ca, confrontaron los cédlculos obteni-
dos con sus funciones base con los
resultados experimentales para
mejorar la descripcién empirica de
sus orbitales. Por otra parte, fueron
capaces de reducir en un factor de
10 a 100 veces el tiempo en que el
ordenador necesitaba para evaluar
las integrales necesarias para un cél-
culo de Hartree-Fock (que pueden
suponer de 106 a 10° en un célculo
estdndar y que en general son en
seis dimensiones).

En la década de los 70 los quimi-
cos ya podian garantizar una preci-
sién de aproximadamente el 1% en
alguno de sus calculos moleculares
Hartree-Fock, lo que permitia eva-
luar energfas de enlace y energias de
reaccion. Pero este método olvidaba
la energia de correlacién entre los
electrones. También Pople y sus
colaboradores contribuyeron a des-
cribir esta interaccién y utilizando
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teoria de perturbaciones de hasta
cuarto orden mejoraron la precisién
de sus cdlculos hasta aproximada-
mente un 0.1%.

Conviene aqui insistir que Pople
se dio cuenta que no era suficiente
con calcular la energia para conse-
guir una herramienta de interés
general en quimica. La caracterfsti-
ca mds importante de una molécula
reside en su estructura, esto es, las
distancias y los dngulos de enlace y
esas son las magnitudes que deben
ser calculadas en la quimica cudnti-
ca. Una parte importante del desa-
rrollo de Pople y colaboradores es el
desarrollo de los métodos para
determinar las estructuras de equili-
brio, los caminos posibles para las
reacciones quimicas y la determina-
cién de las barreras de energia para
las reacciones.

Las dificultades de los métodos
semiempiricos radican en las para-
metrizaciones empleadas, que los
hacen mds o menos validos depen-
diendo de las propiedades estudia-
das para las moléculas. Por el con-
trario, los métodos Gaussian pre-
tenden calcular las propiedades de
cualquier tipo de molécula, bien ais-
lada o en disolucién, bien en su
estado fundamental o en sus estados
excitados, utilizando una base sufi-
cientemente grande y bien disefiada
(triple Z, séxtuple-Z, etc). Clara-
mente, esto implica un gran esfuer-
zo en tiempo de célculo y de alma-
cenamiento. En aplicaciones a
moléculas de interés biolégico es
hoy habitual utilizar procesadores
en paralelo involucrando memorias
RAM de 1Gb, memorias de
‘scratch’ de 20 Gb y algunas ofras
caracteristicas que desbordan las
escalas de uso normal. Para paliar
estas constricciones los ultimos
paquetes de programas Gaussian
ademds de incorporar los dtiles,
aunque menos rigurosos, calculos
semiempiricos contienen también
una interesante serie de opciones.
Asi, entre otras muchas, menciona-
remos las siguientes: el cdlculo con
dtomos pesados puede realizarse
con pseudopotenciales; las integra-
les ya no son almacenadas sino que
se calculan “en directo” dentro de

cada ciclo iterativo empleando
aproximaciones iniciales que se
refinan exactamente hasta llegar a la
autoconsistencia; se utilizan técni-
cas que permiten reducir la evalua-
cién de las M* integrales a un niime-
ro del orden de M, y finalmente, la
seleccién automatica del tipo de cél-
culo 6ptimo para la computadora
disponible en el momento.

Todo este esfuerzo ha cristalizado
en un programa llamado GAUS-
SIAN, que ofrece excelente preci-
sién en sus cdlculos y una facilidad
de uso encomiable. A partir de los
afios 70 ese programa, que hoy en
dia estd comercializado y puede
considerarse como el padre de otros
programas también comerciales, se
ha utilizado en 4reas de conoci-
miento bien dispares: quimica, inge-
nierfa quimica, fisica molecular,
geologia, astrofisica y astroquimica,
farmacologia, ciencia de materia-
les,... Hoy estos diferentes tipos de
célculo estdn ampliamente difundi-
dos hasta el punto de que especialis-
tas en otras dreas pueden usarlos
rutinariamente para extraer infor-
macién relevante para sus investiga-
ciones de reactividad quimica, dise-
fio de farmacos, espectroscopia y
otras.

LA SINERGIA

DEL FUNCIONAL

DE LA DENSIDAD Y

DE LA QUIMICA CUANTICA

La excelente precisién de los
resultados de la quimica cuéntica
hizo que el formalismo del funcional
de la densidad, que habia sido tan
promisorio y tan fructifero para los
fisicos desde un principio, resultara
por el contrario poco atractivo para
los quimicos. Por una parte, los fisi-
cos utilizaron el formalismo basan-
dose en aproximaciones validas para
un sistema de electrones homogé-
neo, lo que hace poco justificado su
uso en quimica. Por otra parte, desde
el punto de vista del funcional de la
densidad, muchos fenémenos qui-
micos requieren el célculo de dife-
rencias de energia que son muy
pequefias. Aqui, pues, se podria
hacer el comentario de un texto cla-

sico de quimica cudntica (aplicado a
otro asunto) de que para calcular el
peso del capitin de un barco no
parece el mejor procedimiento el
efectuar la resta del peso del barco
con el capitdn en la cubierta menos
el peso del barco sin €L

Por ello, s6lo en los afios 90 se ha
incorporado la teorfa del funcional
de la densidad en los programas de
computador de quimica cuéntica.
Eso se debe, por una parte, a que en
los tltimos afios (con el trabajo de
Langreth, Perdew y Becke) se ha
mejorado notablemente la descrip-
cién de la parte correspondiente al
intercambio y la correlacién del
potencial local de las ecuaciones de
Kohn y Sham. La otra razén para
ello es el creciente interés en las
moléculas de gran tamafio, lo que da
una mayor importancia a la simpli-
ficacion de cdlculos que el funcio-
nal de la densidad conlleva. Como
resultado, hoy en dia es posible cal-
cular estructuras de varios cientos
de atomos, que permiten explicar
por ejemplo el por qué de algunas
reacciones enzimaticas o estudiar la
relacion entre la estructura y las
propiedades espectroscopicas de un
metal de transiciébn que contiene
proteinas.

Como resumen, se podria decir
que las dos lineas de trabajos tedri-
cos que la fundacién Nobel ha pre-
miado permiten, pues, obtener
informacién que es dificil o imposi-
ble de conseguir mediante los expe-
rimentos. Como ejemplo de sus
aplicaciones se puede citar que
mediante estas herramientas pueden
predecirse las propiedades de un
farmaco antes de sintetizarlo, lo que
ahorra esfuerzo y dinero. También
es posible estudiar la dindmica de
moléculas de baja estabilidad y de
gran interés cientifico y préctico,
como las moléculas del espacio
intergalactico o de capas altas de la
atmosfera, y esto es muy dificil de
hacer en un laboratorio. Como ulti-
mo ejemplo, y dada la especificidad
de la catélisis, los programas de qui-
mica cuéantica se pueden utilizar
para entender los mecanismos de
accién para, posteriormente, poder
disefiar nuevos catalizadores.
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PERFILES BIOGRAFICOS

John Anthony Pople, hoy uno de
sus maximos exponentes de la Qui-
mica Tedrica, ha sido galardonado
con el Premio Nobel de Quimica
1998 por sus trabajos sobre la meto-
dologia del calculo teérico de pro-
piedades moleculares. La concesion
de esta suprema distinciéon a John
Pople es tan de merecida justicia
como tardia. John Pople nace el 31
de Octubre de 1925 en Burnham,
Somerset (Inglaterra), y cursa estu-
dios de Matemdtica en la Universi-
dad de Cambridge consiguiendo sus
grados de ‘Bachelor of Arts’ (BA),
‘Master of Arts’ (MA) y ‘Doctor of
Philosophy’ (PhD) en 1946, 1950 y
1951, respectivamente. Durante el
periodo 1951-1958 y dentro de esa
famosa Universidad permanece aso-
ciado al Trinity College desempe-
fiando tareas docentes e investigado-
ras en Matematica. Posteriormente
se traslada a Pittsburgh en los Esta-
dos Unidos para ejercer de docente
en el Carnegie Institute (1961-1962)
y en la Universidad Carnegie-
Mellon (1964-1991). Es probable
que el lector no avisado esperara que
estas ultimas tareas docentes hubie-
ran estado vinculadas a disciplinas
matemdticas. Lejos de ello, jJohn
Pople desempefié tareas docentes
como profesor de Quimica y de Qui-
mica-Fisica! Tal vez, esta actitud
interdisciplinar, tan abierta y carente
de complejos, pueda ser un referente
util para todos. Desde 1986 John
Pople forma parte del profesorado
de la Universidad de Northwestern
(Evanston, Illinois). Su fructifera
carrera cientifica estd jalonada con
la concesién de otros Premios que ya
presagiaban el Nobel: Premio de la
Fundacién Wolf en Quimica (1992),
Medalla Kirkwood de la Sociedad
Americana de Quimica (1994), y
Premio J.O. Hirschfelder en Quimi-
ca Tedrica del Instituto de Quimica
Teorica (1994).

Walter Kohn, nacido el 9 de
marzo de 1923 en Viena (Austria),
tuvo que abandonar Austria a los 16
afios debido a la ocupacién nazi y
pasé dos afios en Inglaterra antes de
viajar a Canadd. Allf, mientras tra-

bajaba como fisico en la industria y
geofisico, se gradud de ‘Bachelor of
Arts’ (BA) en 1945 y de ‘Master of
Arts’ (MA) en 1946 en matematica
aplicada (Universidad de Toronto).
En 1948 se doctor6 (PhD) en la Uni-
versidad de Harvard, bajo la direc-
cién de J. Schwinger. Trabaj6 en la
Carnnegie Mellon University desde
1950 a 1960, cuando se mud6 a la
Universidad de California en San
Diego. En 1979 se le nombré como
director del recién fundado Instituto
de Fisica Teorica, radicado en el
campus de Santa Barbara de la Uni-
versidad de California. Después de
cinco afios en el puesto, pasé a ser
profesor en el Departamento de
Fisica de dicho campus, donde
actualmente es profesor emérito.

Kohn ha tenido una amplia
influencia en amplias ramas de la
fisica de la materia condensada. En
el campo del célculo de la estructu-
ra electronica, hay un método de
calculo de estructura de bandas en
s6lidos cristalinos que es conocido
como método de Kohn-Korringa-
Rostoker. Cabe hablar también de la
anomalia de Kohn al estudiar la
dinamica de las redes cristalinas, asi
como el modelo de Luttinger-Kohn
de los estados de impureza en semi-
conductores. Esta actividad cientifi-
ca le ha reportado premios de
mucho prestigio, como el Premio
Buckley (1960), el Premio Davis-
son-Germer de la Sociedad Ameri-
cana de Fisica (1977), la Medalla
Nacional de las Ciencias (1988) y la
Medalla Feenberg (1991).

José Enrique Alvarellos
Depto. de Fisica Fundamental
Luis M. Sesé

Depto. de Ciencias y
Técnicas Fisicoquimicas

Echenique y Méndez,
Premios Principe
de Asturias 1998

La concesién del premio Principe
de Asturias de Investigacion Cienti-
fica y Tecnolégica de 1998 a los
fisicos PEDRO ECHENIQUE y EMILIO

Pedro Echenique.

MENDEZ ofrece una oportunidad
para reflexionar sobre algo que con
frecuencia se entiende mal en Espa-
fia: la relacidén entre la ciencia basi-
ca y las aplicaciones. Necesitamos
un arco continuo que vaya desde la
ciencia que se preocupa por las
leyes fundamentales de la materia
hasta la que busca sobre todo a las
propiedades aplicables y contintie
luego hasta la tecnologia. Pedro
Echenique y Emilio Méndez son
dos magnificos cientificos con per-
sonalidades muy ricas; los dos parti-
cipan de esos dos rostros de la cien-
cia. Sin duda Méndez hace ciencia
mas aplicada y Echenique mas basi-
ca, por eso nos incitan esta refle-
xién, pero son dos intelectuales
reflexivos capaces de cuestionar la
ciencia en su globalidad.

Pedro Echenique es catedratico
de Fisica de la Materia Condensada
en la Facultad de Quimica de la
Universidad del Pais Vasco en San
Sebastidn. Ha trabajado en varios
centros extranjeros, como el labo-
ratorio de Oak Rigde (EEUU), el
Instituto Bohr de Copenague o las
universidades de Lund, Munich y
Cambridge, donde trabaj6 con Phi-
lip Anderson, Premio Nobel de
Fisica. Es un cientifico que ha
ensayado la politica, ya que duran-
te cuatro afios fue Consejero de
Educacion del Gobierno Vasco,
retirindose en 1984 de ese mundo
para concentrarse de nuevo, con



