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¢un nuevo campo de la quimica?

Carlos Amador-Bedolla® y Alan Aspuru-GuzikP

ABSTRACT (Quantum biology: a new field of chemistry?)

Over the past century quantum mechanics has been widely applied in the understanding of
several physical phenomena. In chemistry, particularly, quantum mechanics have been
fundamental for confirmation of chemical insights, and for the description, rationalization and
prediction of lots of chemical details. However, and notwithstanding some early speculations,
mainstream thinking pointed to the idea that quantum effects are not directly responsible for
the description of chemical phenomena involved in life, favoring application of classical
mechanics to effectively describe dynamic properties of proteins, bNA, cell membranes, for
example. Recent experimental and theoretical developments show that quantum effects are
essential in a few fundamental chemical biology processes. In this paper we present a description

of these findings in the study of photosynthesis.
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Introduccién

La combinacién de un proceso de selecciéon natural aleatorio
y un largo periodo de tiempo produce resultados singulares,
inesperados y complejos. Tanto asi que no es tan sorprendente
que de vez en cuando los humanos nos vayamos por la puerta
falsa de la creencia en el disefio inteligente. Porque, hasta don-
de entendemos, todo lo que en la vida ha sido posible es re-
sultado de la combinacion de tiempo y ensayos. El que nos
interesa en esta ocasion es la forma en que la vida obtiene
energia.

Muchos productos de esa intrincadisima prueba y selec-
cién de procesos —los seres humanos, los escarabajos pelote-
ros— podemos obtener energia de fuentes tan elaboradas
como los carbohidratos, los glucidos y los lipidos; pero, a fin
de cuentas, toda esa energia tiene que provenir de la energia
solar, que es la tnica que ha mostrado su constancia y su
abundancia en la escala temporal que corresponde a la evolu-
cion. Asi, si se quiere entender el origen mas basico de la vida,
tenemos que atender la absorcién de luz solar por parte de los
seres vivos: la fotosintesis.

Y los quimicos hemos atendido el estudio de la fotosintesis
desde diversos dngulos. Asi hemos logrado localizar los orga-
nismos celulares donde se lleva a cabo —por ejemplo los clo-
rosomas—, identificar pigmentos como la clorofila o los caro-
tenos, conocer sus tipos, descubrir rutas de su biosintesis,
etcétera. Aun asi, débiles como somos a las tentaciones del
reduccionismo, nos llama la atencién estudiar el fenémeno
fotosintético con base en el proceso mas elemental posible:
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(como se absorbe la luz —el foton— que llega a la célula?
(Coémo se transmite la energia absorbida —contenida en va-
rias moléculas excitadas— a la creacion de un nuevo enlace
quimico, por ejemplo en ATP?

Desde la invencion de la ciencia moderna nos hemos dedi-
cado a buscar descripciones de los fenémenos més complejos
con base en un nimero reducido de procesos fundamentales.
Newton nos hizo pensar que tres ecuaciones —muy sencillas,
si mucho nos apuran— describen todo: el sistema solar, el
clima, el funcionamiento de un motor, el vuelo de un avion.
Schrédinger y sus contemporaneos acabaron con esa ilusion
s6lo para reemplazarla con la de la mecénica cuéntica, que
sustituye una de las ecuaciones de Newton por otra un poco
més compleja, y que nos hizo creer, durante muchos afios, que
el reemplazo sélo era necesario para explicar lo que ocurre
con cosas muy pequefias a temperaturas muy bajas. Los efec-
tos cuanticos son indispensables para describir el mundo, pero
una vez tomados en cuenta, el mundo de lo grande y templa-
do se describe clasicamente.

Ahi se ve a Schrédinger y sus colegas, en la famosa fotogra-
fia de la conferencia Solvay de 1927, luego de encontrar esas
ideas fundamentales que, suponemos, lo describen todo. De
una fecha cercana proviene el dictum de Dirac:

Las leyes fisicas fundamentales necesarias para la teoria ma-
tematica de una gran parte de la fisica y de la totalidad de la
quimica se conocen ahora por completo, y la unica dificultad
es que la aplicacion exacta de esas leyes lleva a ecuaciones
demasiado complicadas para resolverse. ..

Los experimentos recientes

Un foton se absorbe, promueve un electron a un estado (cuan-
tico) de més alta energia, las moléculas excitadas transfieren
esa energia a un aceptor que se encargara de separar esa exci-
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Figura 1. Izquierda. Esquema de la transferencia energética que occure en la bacteria fotosintentica
verde Chlorobium tepidum. La energia es absorbida por cientos de miles de clorofilas en el clorosoma
y es transferida hacia el centro reactivo a través del trimero del complejo Fenna-Mathews-Olson
(Fm0). Conforme la energia es transferida, parte de ella es disipada a las vibraciones de la proteina,
creando un embudo energético (energy funnel) que culmina en una absorcién de la excitacién en el
centro reactivo con casi 100% de eficiencia. Derecha. Cada subunidad tiene siete bacterioclorofilas,
mas una octava que ha sido recientemente descubierta que se comparte entre las tres subunidades

(la octava clorofila no es mostrada).

tacion como un electrén y un hoyo (ausencia de electron) e
iniciar una cadena de eventos quimicos cuyo desenlace es el
de formar el enlace quimico que la almacene hasta que haga
falta. ;Como ocurre exactamente este fendmeno?
Recientemente (Beatty et al., 2005) se descubrié la exis-
tencia de complejos fotosintéticos en bacterias que viven en
el fondo del mar —a donde no entra nadie, nunca, como en los
dire straits de Cortazar— donde pueden absorber cuando
mucho un fotén por minuto. La luz es absorbida por un orga-
nismo llamado clorosoma, que en el caso de estas bacterias
verdes sulfaricas Chlorobium tepidum, es probablemente la
antena fotosintetica mas eficiente de todas las que existen.
Presumiblemente, el sistema de este organismo ha evolucio-
nado para tener una eficiencia casi perfecta para transferir la
luz, una vez absorbida, al centro de reaccién donde se inicia
la quimica de la vida. El clorosoma estd compuesto de mas de
cien mil moléculas de bacterioclorofila y un namero menor
de carotenos que se autoorganizan en “rollos” que el profesor
Doug Bryant de Penn State University llama “chorizos de An-
douille”. La estructura de estos rollos ha sido elucidada re-
cientemente por el grupo de Huub de Groot en Holanda
(Ganapathy er al., 2009). Estas estructuras de cientos de na-
németros, estan adyacentes a una placa de clorofilas que a su
vez transfiere la energia hacia el centro de reaccion a través de
unos complejos fotosinteticos asociados a la membrana (figu-
ra 1), llamados complejos FMo —por Fenna, Matthews y Ol-
son, sus descubridores (Fenna & Matthews, 1975). El comple-
jo FMO que tiene sdlo siete bacterioclorofilas sirve como un
“cable” con una eficiencia de transporte desde la antena del
clorosoma hasta el centro reactivo de més de 98%, y es lo
suficientemente simple para haberse convertido en un com-
plejo favorito, por parte de teéricos y experimentales, para
intentar respuestas a las preguntas planteadas anteriormente.
El complejo es facilmente soluble y, por lo tanto, fue de las
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primeras estructuras fotosin-
téticas de las que se tuvieron
estructuras de rayos X.

Es momento de analizar el
transporte de la antena al cen-
tro reactivo. La explicacién
tradicional, luego del adveni-
miento de la mecénica cuan-
tica, es semiclasica: cuando
se absorben fotones, el com-
plejo FMO se excita y puebla
los estados excitados de las
22 clorofilas que lo forman y
que tienen energias ligera-
mente distintas. Los electro-
nes en estados excitados se
transfleren a proteinas de
menor energia hasta llegar a
la mas cercana al aceptor —la
zona del complejo que hara
el siguiente paso en el alma-
cenamiento de energia— donde la excitaciéon electronica es
probablemente convertida en una excitacion de transferencia
de carga que a su vez, inicia una transferencia electronica. O
eso creiamos hasta hace muy poco.

En la década de los ochenta, Ahmed Zewail —premio
Nobel en 1999 (Zewail, 1999)—, entre otros, invent6 la es-
pectroscopia de femtosegundos. Con el avance de la tecnolo-
gia del laser se logré crear aparatos capaces de enviar pulsos
de luz ultra cortos a los sistemas quimicos. Dos paquetes de
radiacion laser se envian con unos cuantos femtosegundos
de diferencia: el primero excita las moléculas de los reactivos
y el segundo detecta la naturaleza de las moléculas de los
productos o de los compuestos intermediarios. Esto permite
ver como y en cuéanto tiempo cambian las moléculas durante
una reaccién quimica. No es extrafio que gracias a esta nueva
técnica la quimica haya vivido una revolucion, porque gracias
a esta espectroscopia, muchos de los efectos que sospechaba-
mos pudieron ser comprobados o refutados.

Y en 2007 se aplico esta técnica al problema que nos ocu-
pa. El equipo de Graham Fleming, de la Universidad de Cali-
fornia, Berkeley (Engel et al., 2007) emple¢ las técnicas de la
espectroscopia de femtosegundos para estudiar la tranferen-
cia energética dentro de complejos de FMO en solucion. La
técnica utilizada es conocida como espectroscopia de cuatro
ondas (four-wave mixing) y es un analogo optico de la reso-
nancia magnética nuclear bidimensional. Para sorpresa de
propios y extrafios, se encontr6 que la evolucion de la excitacion
debida a la absorciéon de luz mostraba la existencia de cohe-
rencia cudntica electrénica de larga duracion (cientos de fem-
tosegundos). Es decir que, en lugar de que la excitacion brin-
que probabilisticamente de un estado de excitacion colectivo
de las clorofilas (conocido como exciton) a otro, como prede-
ciria un abordaje semiclésico, la excitacion oscila como onda
—de manera cuantica— entre los diferentes excitones que se
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forman en las siete clorofilas, se traslada entre ellas de manera
cudntica y, todavia més, durante ese proceso —que dura més
de 600 fs— se preserva la coherencia cuantica, es decir, se
conserva la fase. Recuérdese que en la interaccion entre ondas
—y los electrones se describen por funciones de onda— es
fundamental la diferencia de fase que exista entre ellas. Si la
fase es la misma, la interaccion es constructiva y las ondas se
amplifican, mientras que si la fase difiere en la mitad de la
frecuencia, la interaccion es destructiva y las ondas se anulan.
En el experimento de Engel probablemente existen interac-
ciones tanto constructivas como destructivas; lo que se sabe
es que la diferencia de fases es constante, es decir, la excita-
cion es coherente.

El experimento de Engel y colaboradores sugiere que es
probable que en condiciones naturales, la excitaciéon se pudie-
ra trasladar gracias a un efecto cuantico. Si esto se corrobora,
la fotosintesis emplearia los efectos de la mecanica cuintica
para ocurrir. Esto ya es interesante, pues implica que la biolo-
gfa cuantica es fundamental. Pero hay més, porque el experi-
mento de Engel se realiz6 a 77K, una temperatura muy baja
para convencer a los bidlogos pero muy alta para no poner
nerviosos a los tedricos cuanticos, ya que segn creiamos, los
efectos cudnticos s6lo son importantes a bajas temperaturas.!
Y los estudios experimentales se han seguido dando a gran
velocidad. Meses después del descubrimiento de la coheren-
cia en el transporte energético de la excitacién en esta bacte-
ria se confirmo su existencia (Lee, Cheng & Fleming, 2007) a
180K, temperatura mucho mas alta —ya cercana a la que es-
peraban los bidlogos y muy alta para los cuanticos—. Y ya
para terminar con posibles especulaciones acerca de la exis-
tencia de esta coherencia cuantica entre los estados excitados
que transfieren la energia absorbida, recientemente se han po-
dido confirmar estas observaciones a cero grados Celsius (Pa-
nitchayangkoon et al., 2010) y a temperatura ambiente (Co-
llini et al., 2010). Estas persistencias de la coherencia, que
pueden llegar hasta el rango de picosegunods en los experi-
mentos de Greg Scholes, de la Universidad de Toronto (Colli-
ni et al., 2010) sugieren que tal vez la coherencia cuantica
juegue un papel en la transferncia natural. Estudios detallados
que exploren la transferencia energética en condiciones natu-
rales son necesarios para clarificar cuéntas oscilaciones existen
en condiciones de iluminacion solar y no por laseres.

Las contribuciones tedricas

Ahora lo que se discute es, de nuevo, como ocurre este feno-
meno. Y quienes han planteado los mecanismos mas factibles
son los tedricos (quimicos, bidlogos y fisicos). Uno de los au-
tores de este articulo (Aldn Aspuru-Guzik) ha trabajado en el
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! No hace mucho que descubrimos los primeros efectos cuanticos
observables en sistemas macroscépicos. En 1985, se otorgd el pre-
mio Nobel de fisica a Klaus von Klitzing por el descubrimiento del
efecto Hall cuantico. Una forma cudntica de medir con extraordi-
naria precisién la unidad fundamental de carga.
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entendimiento de cuéles serian las consecuencias de estas os-
cilaciones cuanticas en la eficiencia del complejo fotosintéti-
co. Los primeros resultados que se obtuvieron en su grupo de
trabajo indican que la descripcion del fenémeno cuantico re-
quiere considerar tanto la coherencia entre los estados excita-
dos, como su interaccion con los alrededores, requiriendo un
anélisis que incluye a la mecénica cuantica de sistemas abier-
tos (Mohseni, Rebentrost, Lloyd & Aspuru-Guzik, 2008). Ahi
se detecté la competencia entre el mecanismo coherente
—estable, constante en funcion del tiempo— con el mecanis-
mo de difusion de energia del complejo a los alrededores —el
fenémeno de defasamiento o pérdida de coherencia. Intere-
santemente, los resultados parecen indicar que ambos son ne-
cesarios y que el proceso 6ptimo —que coincide con el expe-
rimentalmente observado— ocurre ante una mezcla de ambos
efectos (Rebentrost et al., 2009).

Ingresemos brevemente en ese mundo. Imaginemos un
proceso cuantico que puede producir uno de dos estados con
probabilidad de 50%. Imaginemos que lo acondicionamos
con un proceso abierto que puede interactuar con uno de los
dos estados. Asi, cuando tratamos de interactuar con el pro-
ceso cuantico ocurre una de dos cosas: o interactuamos con
él, lo que indica que estaba en el estado A —y al hacerlo lo
destruimos—, o no interactuamos con €l porque estaba en el
estado B. Luego de un rato de estar interactuando con él,
el ensamble de ese sistema va a estar en el estado B con pro-
babilidad cercana al 100%, porque si no interactuamos con el
proceso cuéntico es que estaba en B, y si lo hacemos —porque
estaba en A— lo destruimos: la mitad de los sistemas que es-
taban en A los regresamos a poblarse con probabilidad de
50%, o sea que sélo quedan 25% en A, y a ésos los volvimos a
destruir regresandolos a 50% A y 50% B, por lo que ahora hay
(1/2)*(1/4) = 12.5% en A, y repetimos el proceso dejando
(1/2)*(1/4)*(1/8) = 1.6%, etcétera, etcétera, hasta que no
queda casi nada en A. ;Verdad que se parece esto a la parado-
ja de Zenon de Elea, ésa de la tortuga y la liebre? Pues asi se
le llama a este efecto: efecto de Zenon. Empleando estas ideas,
el equipo mencionado (Rebentrost er al., 2009) estimé la tasa
de defasamiento como funcién de la presencia de efectos de
coherencia cuantica y los efectos de defasamiento debida a la
interaccion con los alrededores. La eficiencia del proceso de
transferencia de energia es maxima cuando estos dos extre-
mos se combinan: ni Zenén ni coherencia perfecta, sino ENA-
QT (transferencia cuantica asistida por el ambiente o “bafio”,
en inglés, ENvironmentally Assisted Quantum Transport).
Véase la figura 2.

Sus consecuencias (hasta ahora...)

En octubre de 2010 se llevo a cabo la 22 Conferencia Solvay de
quimica. Estas 22 conferencias de quimica en casi 100 afios,
junto con las 24 que van de fisica, indican que éstas se organi-
zan muy de vez en cuando, algo asi como los mundiales de
fatbol, cada cuatro afios. La 22 Conferencia Solvay de quimi-
ca trata de Efectos Cuénticos en Quimica y Biologia, lo que
debe tomarse como indicacion del interés que estos descubri-
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Figura 2. Eficiencia (en azul, curva superior) y tiempo de transfe-
rencia (en rojo, curva inferior) como funcién de la tasa de defasa-
miento puro segin se aplica al complejo Fenna-Mathews Olson
(Fmo0). La transferencia totalmente cuéntica (a la izquierda) en el
defasamiento ocurre sélo por la aparicién de desorden intrinseco,
también conocido como localizacién cuantica. El fenémeno de
Zenén cudntico (quantum Zeno effect) (a la derecha) en el que el
defasamiento es tan fuerte que la transferencia es inhibida. En
medio encontramos la eficiencia 6ptima, una combinacién de
ambos efectos. La tasa de desfasamiento predecida por el modelo
de Redfield, y aplicada al de Haken-Strobl (Rebentrost et al., 2009)
lleva a una eficiencia méaxima de transporte a temperatura am-
biente. Experimentos posteriores (Panitchayangkoon et al., 2010)
corroboraron la prediccién tedrica.

mientos estan teniendo en nuestras interpretaciones de la bio-
logia. (Uno de los autores de este articulo fue invitado, junto
con otros 43 cientificos, a esta conferencia.) ;La cuéntica in-
fluye en los procesos biologicos? (Los procesos biologicos
—seleccionados por la evolucion— incluyen efectos cuénti-
cos por sus ventajas evolutivas? Algunas de esas hipotesis se
estudian en la actualidad con esmero. Por ejemplo, se especu-
la que en la visién empleada en el vuelo de las aves son fun-
damentales los efectos cuanticos (Cai, Guerreschi & Briegel,
2010). También se especula si el proceso olfatorio —el que
detecta olores y es fundamental en diversos aspectos vitales—
depende de vibraciones moleculares caracterizadas por tune-
laje electronico inelastico (Turin, 2002). Todas éstas son las
preguntas que la nueva, inesperada, aplicacion de la quimica
(a través de la mecanica cuantica) busca responder. La biolo-
gfa cuéntica contribuira, sin duda, a elucidar detalles del ex-
traordinario proceso evolutivo que nos permite interpretar a
la vida.

Uno de los retos que Graham Fleming, el organizador de la
conferencia, lanzé al concluir las discusiones que se llevaron a
cabo durante varios dias, fue que todavia se requiere el esfuer-
zo de los tedricos (en particular la gente que trabaja en el 4rea
de informacién cuéntica) para producir nuevas herramientas
tedricas para entender estos fenomenos que ocurren en los
sistemas bioldgicos, y por parte de los experimentales a desa-
rrollar nuevos experimentos, tal vez mas complejos, que elu-
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ciden con mas detalle cémo suceden estos fenémenos, e iden-
tifiquen el papel probable de la mecanica cuantica en estos
fenémenos biologicos.
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