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¢, Qué sabemos del agua?

El agua, ese “mar de vidrio semejante al cristal”, for-
ma una parte significativa de nuestro planeta, de
nuestro cuerpo, y figura normal y cotidianamente
en la vida de todos. Aqui es descrita como una sus-
tancia, observada y estudiada desde siempre.

Luis Emilio Rendén Diaz Mirén y Maria Eugenia Lara Magafa

| agua ha recibido mds atencién
cientifica que ninguna otra sus-
tancia. Es la molécula més comin
en la superficie de la Tierra; cu-
bre aproximadamente tres cuartas partes de su
superficie; su vapor impregna toda la atmos-
fera; es un “disolvente casi universal”, y con-
templamos esto a tal extremo que tenemos
la tendencia a considerar los disolventes no
acuosos como “poco usuales”. El agua consti-
tuye 70 por ciento del cuerpo humano y de la
comida que consume. En general, la vida ci-
mentada en el 4tomo de carbén, como noso-
tros la conocemos, se basa y consiste mayo-
ritariamente en agua. El agua es un ejemplo
estimulante y paraddjico de complejidad y
simplicidad en la naturaleza.
A simple vista —y si uno observa tnica-
mente la simple composicién quimica del agua
(H,0) —, la molécula no parece compleja. De
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hecho, el agua es un miembro de la familia de moléculas con
férmula general H,X, donde X es un elemento del grupo 16 de
la tabla periédica de los elementos, formada por oxigeno, azu-
fre, selenio, telurio y polonio. Por ejemplo, si X es azufre, tene-
mos H,S (dcido sulfhidrico o sulfuro de hidrégeno), compues-
to con peso molecular mayor que el del agua; es una sustancia
gaseosa de olor picante y caracteristico (es el gas liberado en los
drenajes urbanos, que otorga ese caracteristico olor repulsivo a
la red de alcantarillado).

Analizando esta extrafia situacién, vemos que el agua debe-
ria ser un gas, como los demds compuestos de dicha familia. La
razén por la que se presenta como liquido en condiciones co-
munes es que entre sus moléculas se forma un sinndmero de
enlaces de hidrégeno (también llamados “puentes de hidrége-
no”), tal como fue sugerido por primera vez por Linus Pauling,
premio Nobel de Quimica (1954) y de la Paz (1962).! Los
enlaces de hidrégeno estabilizan enormemente la estructura li-
quida del agua, y una consecuencia inmediata es que su punto
de fusién, asi como su punto de ebullicién, son mucho maés al-
tos que los mostrados por otras substancias de su misma familia.



¢QUE ES EL ENLACE DE HIDROGENO?

La distribucién de las cargas eléctricas en la molécula de agua
es en realidad esférica, particularmente del lado negativo (figu-
ra 1). Como resultado, existe un exceso de carga negativa en
un lado de la molécula y un exceso de carga positiva en el otro.

Esto ocasiona la formacién de un momento dipolar muy
grande (distribucién asimétrica de las cargas, que ocasiona que
la molécula tenga un polo positivo y otro negativo), y es la
base fundamental para la formacién del enlace de hidrégeno
(figura 2).

Esta situacién —Ias moléculas de agua se encuentran pola-
rizadas y los 4tomos de hidrégeno positivos son atraidos por la
nube electrénica negativa alrededor del 4tomo de oxigeno de
la molécula vecina, formando débiles enlaces de hidrogeno—
significa, en teorfa, que existe una atraccién electrostdtica sin
necesidad de compartir electrones.

Sin embargo, esta imagen clasica limpia de la ligadura de hi-
drégeno no concuerda con la descripcién de la mecano-cudn-
tica del enlace covalente entre oxigeno e hidrégeno.

Pauling habfa predicho que los electrones que forman el en-
lace normal covalente entre los d4tomos de oxigeno e hidrdge-
no del agua deberian distribuirse hasta los enlaces de hidro-
geno entre dos moléculas de agua.

Investigadores de los laboratorios Bell, en los Estados Uni-
dos de América; del Instituto Steacle para Ciencias Molecula-
res de Canad4, en Ottawa, y de las instalaciones de Radiacién
de Sincrotrén Europeo (ESRF), en Grenoble, Francia, acorda-
ron aclarar esto de una vez por todas.?

La estrategia consistié en utilizar la llamada dispersién
de Compton: bombardear los enlaces con fotones y analizar
cudnta energfa es absorbida por los electrones que los forman.
De esta manera se sabe si existen electrones en ese enlace. Lo-
grar un impacto en los electrones del enlace no es tarea fécil,
pero con el poderoso haz de rayos X del ESRF,” instrumento de
tercera generacién —el primer uso de rayos X fue obtener ra-
diografias; después, la determinacién de estructuras, tal como la
del ADN—, se puede enfocar un fuerte haz de radiacién en un
drea muy pequefia. Se esperaba tener éxito y lograr un nimero
detectable de impactos.

En el experimento se dirigié un haz de fotones de rayos X
—tan delgado como una aguja— a un cristal de hielo especial-
mente preparado, y con una energia tan calculada y precisa que
estuviera dentro del rango de energia de los electrones del en-
lace supuestamente covalente. El electrén absorbe la radiaciéon

DEEEEY

Figura 1.

Enlace de hidrogeno

Figura 2.
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Figura 3.

Cada molécula de agua
es como una pequena
particula de iman
que tiene la tendencia
a aglomerarse
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y la reemite, de la misma manera que un diapasén absorbe y
reemite las vibraciones sonoras. Un detector colocado cerca
del haz detectaba los fotones rebotados y media su energfa.

La distribucién de energia registrada indicarfa cudnta de
ella perdian los fotones al interactuar con los electrones de la
muestra. En el experimento se contaron foto-
nes durante 23 horas; luego se reorientd el
cristal de hielo y se repitié la operacion.

La primera orientacién se escogié de tal
manera que el enlace de hidrégeno fijo en el
cristal fuera paralelo al rayo que penetraba; la
segunda puso el enlace de hidrégeno en una
direccién perpendicular al rayo (figura 3). Si
el enlace de hidrégeno fuera puramente elec-
trostdtico, no habrfa diferencia en los perfiles
de energfa; sin embargo, si el enlace de hidré-
geno fuera parcialmente covalente, habria
electrones compartidos dentro de la ligadura,
los cuales se comportarfan como ondas meca-
nocudnticas; y cuando las distribuciones de
energia registradas se sustrajeran una de la
otra se obtendrfa un patrén de interferencia.
Cuando se realizé dicha operacién, se obtu-
vieron ondas de acuerdo con las predicciones
sobre cémo los electrones de los enlaces covalentes entre oxi-
geno e hidrégeno “penetrarian” en los enlaces de hidrégeno
entre dos moléculas.

El enlace de hidrégeno en el hielo es, entonces, mas que
s6lo una unién electrostdtica debida a la atraccién de polos de
carga opuesta; en realidad se trata de una unién quimica formal
con carécter covalente.

(Cémo es la situacion en el agua liquida? ;Existe también
ese cardcter covalente en el enlace de hidrégeno? Definiti-
vamente si. En el agua, como liquido, existe un orden de corto
alcance.

¢QUE ES EL ESTADO LIQUIDO?

Cada molécula de agua es como una pequefia particula de iman
que tiene la tendencia a aglomerarse, limitando y orientado el
movimiento molecular.

El agua se mantiene en estado liquido debido a la continua
formacién y ruptura de los enlaces de hidrégeno. En general, la
vida promedio de cada enlace de hidrégeno varfa entre una
milmillonésima de segundo (un picosegundo) y una billonési-



ma de segundo (un femtosegundo). Asf, la duracién del enlace
de hidrégeno es muy breve; de otra manera, el comportamien-
to del agua serfa el de un gel. Podemos visualizarlo como una
gelatina que se deshace y se vuelve gel cada mil millonésima de
segundo, de tal modo que el resultado es un liquido y no un gel.

Se sabe poco sobre el estado liquido de la materia. Podemos
explicar las propiedades del agua sélida (hielo) y las del vapor,
pero el estado liquido es todavia un misterio. Al respecto, los
fisicos forman dos bandos: unos consideran el estado liquido
como un fluido altamente comprimido y otros como un sélido
relajado. Existen liquidos simples o atémicos, como el argén li-
quido (Ar); liquidos dobles o diatémicos como el nitrégeno
liquido (N,) y, por supuesto, el agua, considerada un liquido
molecular (H,0).

Para entender la estructura molecular del agua liquida, pri-
mero debemos familiarizarnos con la estructura del agua sélida
(hielo). Hasta ahora existen catorce tipos conocidos de formas
(estados cristalinos) para el hielo, dependiendo de las condi-
ciones de presién y temperatura. La forma comin y natural es
hexagonal (figura 4).

La gran fortaleza (debido al novedoso cardcter covalente)
de los enlaces de hidrégeno, que obliga a la formacién de ca-
vidades a través de toda la estructura del hielo, hace que éste
tenga una densidad menor que la del agua liquida.

Si el enlace de hidrégeno fuera menos fuerte y no forzara
este tipo de estructura abierta, el hielo seria mas denso que el
agua. Si ése fuera el caso, el hielo se hubiera hundido al mismo
tiempo que se formaba en los océanos a lo largo de la histo-
ria de la Tierra y, una vez en el fondo, aislado del tibio medio
ambiente, se hubiera acumulado. Al final, el nuestro serfa un
mundo congelado.

En las formas artificiales de hielo, logradas mediante la apli-
cacién de grandes presiones, se logra obtener estructuras més
densas que el agua. En la figura 5 se muestra la estructura del
hielo sintético “hielo-1I".

¢COMO ES LA ESTRUCTURA MOLECULAR
DEL AGUA LiQUIDA?

Con respecto al agua liquida, el modelo estructural mds cerca-
no a la realidad es una especie de compresién parcial de la es-
tructura del hielo comdn (figura 4), a una estructura similar a
la del hielo artificial “hielo-II" (figura 5). En el agua existe una
fuerte tendencia a formar cdmulos de cinco d4tomos de oxigeno
y diez de hidrégeno (H,;Os). Esto se debe a que la molécula de
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Figura 4.

Figura 5.
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agua forma enlaces fuertes orientados en forma tetraédrica res-
pecto a sus primeros vecinos, tal como sucede en el hielo. Sin
embargo, el agua como liquido tiene libertad de movimiento y
permite un acomodo de moléculas mas compacto. Por eso los
enlaces de hidrégeno de los segundos vecinos se distorsionan y
estructuran como en el hielo artificial “hielo-1I".*

La estructura del agua puede describirse como “un mar de
vidrio semejante al cristal”. Imaginemos una molécula gigante
(macromolécula) vitrea en furioso movimiento térmico en la
que, a diferencia de las perfectas esferas que muestran los mo-
delos de liquidos ideales, se tienen moléculas de agua agregadas
en ctimulos de cinco, unidas por los tan especiales enlaces, con
caracter covalente, de hidrégeno (denominados también “en-
laces intactos”, debido a que su duracién es ligeramente mayor
que las de los demds enlaces de hidrégeno). De esta manera, el
agua mantiene una estructura de tipo cristalino (ordenado) que
dura algunos femtosegundos, aunque el resultado final es vitreo
(desordenado).

Si se pudiera tomar una serie de fotografias, cada femtose-
gundo el agua tendrfa la apariencia de un cristal, con una es-
tructura similar a la de un hielo con densidad parecida a la del
agua a esa temperatura.

El enlace de hidrégeno funciona como un obstéculo para los
movimientos distorsionadores; éstos, altamente dependientes
de la temperatura, favorecen el desorden y la conformacién vi-
trea pero, en el caso de los primeros vecinos, el cimulo de cin-
co moléculas adquiere cardcter covalente y permanece mds o
menos invariable.

Es fuerte la tendencia que tiene el agua a formar una estruc-
tura abierta. Por ejemplo, si la enfriamos lentamente se infla
hasta formar hielo, pero si calentamos el hielo, se funde, se
comprime, y si la temperatura sigue en aumento, también se in-
crementa la movilidad. Por lo tanto, cada intensificacién ener-
gética favorecerd la tendencia de la estructura a distorsionarse
y colapsarse.

Pero si la temperatura sigue subiendo (hasta alcanzar la ebu-
llicién), los enlaces de hidrégeno terminan por romperse y las
moléculas de agua, libres ya, y con una gran energia cinética, se
alejan unas de otras causando una abrupta baja en la densidad,
que es el cambio al siguiente estado: vapor. Todo esto requiere
una gran cantidad de energia, lo cual se refleja en la alta capa-
cidad calorifica del agua (es decir, la gran cantidad de energia
que se requiere para incrementar su temperatura), fenémeno
por el cual, por ejemplo, se utiliza agua en el radiador del auto-

moévil en vez de algin otro liquido, sofisticado y caro.’



Otro hecho significativo es que en el cambio de estado de
hielo a agua se cumple el principio de Le Chatelier. Este prin-
cipio, extremadamente sencillo, dice: “Cuando una influencia
externa, como una presion o un cambio de temperatura, se
aplica a un sistema en equilibrio, el equilibrio se desplaza en la
direccién que contrarreste la influencia externa”. En otras pa-
labras, para un sistema que contiene una mezcla interconverti-
ble de moléculas extendidas y comprimidas en equilibrio, la
presién causa que el equilibrio se mueva hacia la formacién de
moléculas comprimidas. Cualquier sélido, si se le aplica pre-
sién, se vuelve mds denso, pero la experiencia nos muestra que
en el hielo no es asi. Si aplicamos presién, el hielo se funde, ra-
z6n por la cual es posible patinar sobre hielo.

El principio de Le Chatelier nos ayuda a entender el cam-
bio de volumen (a un volumen menor) en la fusién del hielo;
la densidad aumenta en el liquido, y el hielo que no se ha de-
rretido, flota.

Esta unién-desunién tan especial del enlace que permite
la existencia del liquido, esta inmanencia de a veces un pico-
segundo y en otras ocasiones de un femtosegundo, que une ca-
da unidad molecular de agua, da como consecuencia su pro-
piedad m4s maravillosa: su capacidad de reciclado y gran esta-
bilidad quimica o, mejor dicho, fisicoquimica, ya que el agua
es capaz de interactuar efectivamente en una gran diversidad
de sustancias orgdnicas e inorgdnicas y, sin embargo, con un
simple proceso de separacién como destilacién, ésmosis inver-
sa, filtracién, etcétera, se puede recuperar perfecta, integra y
limpia.
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