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Basic concepts of orbital theory

In organic chemistry

Eusegio JuarisTi, C. GABRIELA AviLA-ORTIZ Y ALBERTO VEGA-PENALOZA

La revista de la Real Sociedad Espanola de Quimica

Resena

al vez haya sido puro azar que el dltimo nu-

mero de Anales, destacando el acuerdo de la

RSEQ con la Sociedad Mexicana de Quimica,
coincidiera en el tiempo con la aparicién de

esta monografia, publicada por Wiley, sobre

la teoria orbitdlica en quimica organica, y escrita por
dos autores desde Ciudad de México (Eusebio Juaristi y
C. Gabriela Avila-Ortiz) y otro desde Barcelona (Alber-
to Vega-Pefialoza). Juaristi, cuyo liderazgo internacional
en quimica organica, y estereoquimica en particular, es
indiscutible, ha coordinado la elaboracion del texto, que
emana en gran medida de una estancia en el pasado en
Berkeley, donde Andrew Streitwieser se esforzaba en
ensenar esta tematica, sin duda compleja, a sus alumnos.
El libro estd organizado en doce capitulos con un en-
foque transversal. Asi, los cuatro primeros, sobre teoria
de orbitales moleculares (OM), orbitales hibridos, forma-
cién de enlace a partir de orbitales atomicos, y el méto-
do de Hiickel de OM, pueden utilizarse desde diferentes
areas de la quimica en el tratamiento mecano-cuantico
de enlace y estructura a través de ejemplos representa-
tivos. Los capitulos 5y 6 introducen la interaccion de los
OM para racionalizar la reactividad quimica, las obser-
vaciones espectroscopicas, o la generacion de complejos
de transferencia de carga. Aunque existe un sesgo hacia
la quimica organica, el tratamiento es lo suficientemen-
te multidisciplinar para que otras disciplinas puedan
aprovechar estos recursos. Los capitulos 7 a 11 repre-
sentan el meollo principal de la obra, abordando la con-
servacion de la simetria orbital y las reacciones perici-
clicas. Las cicloadiciones (Cap. 7) se analizan con detalle
mediante reacciones modelo (1,3-butadieno y etileno, o
la formacién de ciclobutano), prestando también aten-
cién a la topicidad y estereoselectividad; si bien se omite
el aspecto de la regioselectividad. Los autores enfatizan
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cémo el concepto explica el proceso, mas que incremen-
tar el numero de ejemplos. Esta aproximacién aparece
de nuevo en las reacciones electrociclicas (Cap. 9), donde
se diseccionan las interacciones orbitalicas en los casos
arquetipicos de cierres/aperturas en sistemas 41 y 611.
Merece destacar el andlisis de reacciones queletropicas
(Cap. 8), que raramente se incluyen en el curriculum de
Grado, aunque una reaccién tan conocida como la de
Simmons-Smith suele pasar desapercibida en este con-
texto. De igual modo, el capitulo 11 discute las cicloadi-
ciones 1,3-dipolares que, generalmente se abordan en
posgrado, y cuyo tratamiento aqui es bastante didactico
a través de dipolos representativos. A mi juicio, el capi-
tulo 10 sobre reacciones sigmatropicas (desplazamien-
tos tipicos de hidrégeno y carbono) esta muy bien con-
seguido. Mi experiencia docente indica que el alumno
capta mejor su fundamento si previamente conoce los
reordenamientos. Los aspectos, siempre dificiles, de re-
tencién o inversién de configuracién en transposiciones
de grupos alquilo se ilustran con claridad. Finalmente,
el capitulo 12 ofrece una excursion a las interacciones
estereoelectrénicas, usando en gran parte el paradig-
matico efecto anomérico en heterociclos sencillos. Ob-
viamente un texto de menos de 300 paginas en este
campo no puede ser exhaustivo. No encontraremos
aplicaciones sintéticas complejas, cicloadiciones de or-
den superior, la reaccién eno, o reacciones sigmatropi-
cas con heteroatomos; innecesarias para los objetivos
del texto. Como se ha indicado, €l éxito de la obra radica
en su enfoque pedagdgico, conciso y riguroso a la vez. El
uso del color es un valor afiadido. Cada capitulo contie-
ne al final ejercicios asequibles al nivel de Grado, junto
con bibliografia suplementaria.

En conjunto, un libro altamente recomendable que
permite unificar una amplia gama de contenidos en un
unico material didactico. Dicho sea de paso, la obra tam-
bién contribuye a empoderar un poco mas a Latinoa-
meérica en el escenario global de la quimica.
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La revista de la Real Sociedad Espaiiola de Quimica

Tal vez haya sido puro azar que el dlfimo nomero de Anales,
destacando el acuerdo de la RSEQ con la Sociedad Mexicana
de Quimica, coincidiera en el iempo con la aparicién de esta
monografia, publicada por Wiley, sobre la teoria orbitdlica en
quimica orgdnica, y escrita por dos autores desde Ciudad de
México (Eusebio Juaristi y C. Gabriela Avilo-Ortiz] y ofro des-
de Barcelona (Alberto Vega-Pefialoza). Juaristi, cuyo liderazgo
internacional en quimica orgdnica, y estereoquimica en parfi-
cular, es indiscutible, ha coordinado la elaboracién del texto,
que emana en gran medida de una estancia en el pasado en
Berkeley, donde Andrew Streitwieser se esforzaba en ensefiar
esta temdtica, sin duda compleja, a sus alumnos

El libro esté organizado en doce capitulos con un enfoque
transversal. Asi, los cuatro primeros, sobre teoria de orbitales
moleculares (OM), orbitales hibridos, formacién de enlace a
partir de orbitales atémicos, y el método de Hiickel de OM,
pueden utilizarse desde diferentes dreas de la quimica en el
tratamiento mecano-cudntico de enlace y estructura a través de
ejemplos representativos. Los capitulos 5 y 6 introducen la inte-
raccién de los OM para racionalizar la reactividad quimica, las
observaciones espectroscopicas, o la generacién de complejos
de transferencia de carga. Aunque existe un sesgo hacia la
quimica orgdnica, el fratamiento es lo suficientemente multidis-
ciplinar para que ofras disciplinas puedan aprovechar esfos re-
cursos. Los capitulos 7 a 11 representan el meollo principal de
la obra, abordando la conservacién de la simetria orbital y las
reacciones periciclicas. Las cicloadiciones (Cap. 7) se analizan
con detalle mediante reacciones modelo (1,3-butadienc y etile-
no, o la formacién de ciclobutano), prestando también atencién
a la topicidad y estereoselectividad; si bien se omite el aspecto
de la regioselectividad. Los autores enfatizan cémo el concepto
explica el proceso, mds que incrementar el nomero de ejem-
plos. Esta aproximacién aparece de nuevo en las reacciones
electrociclicas (Cap. 9), donde se diseccionan las interaccio-
nes orbitdlicas en los casos arquetipicos de cierres/apertura
en sistemas 471 y 67. Merece destacar el andlisis de reaccio-
nes quelefrdpicas (Cap. 8, que raramente se incluyen en el
curriculum de Grado, aunque una reaccién tan conocida como
la de Simmons-Smith suele pasar desapercibida en este con-
texto. De igual modo, el capitulo 11 discute las cicloadiciones
1,3-dipolares que, generalmente se abordan en posgrado, y
cuyo tratamiento aqui es bastante diddctico a través de dipolos
representativos. A mi juicio, el capitulo 10 sobre reacciones sig-
matrépicas (desplazamientos tipicos de hidrégeno y carbono)
esté muy bien conseguido. Mi experiencia docente indica que
el alumno capta mejor su fundamento si previamente conoce los
reordenamientos. Los aspectos, siempre dificiles, de retencién o
inversién de configuracion en transposiciones de grupos alquilo
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se ilustran con claridad. Finalmente, el capitulo 12 ofrece una
excursion a las interacciones estereoelectrénicas, usando en
gran parte el paradigmdtico efecto anomérico en heterociclos
sencillos. Obviamente un texto de menos de 300 pdginas en
este campo no puede ser exhaustivo. No encontraremos aplica-
ciones sintéticas complejas, cicloadiciones de orden superior,
la reaccién eno, o reacciones sigmatrdpicas con étomos;
innecesarias para los obietivos del texto. Como se ha indicado,
el éxito de la obra radica en su enfoque pedagégico, conciso
y riguroso a la vez. El uso del color es un valor afiadido. Cada
capitulo contiene al final ejercicios asequibles al nivel de Gra-
do, junto con bibliografia suplementaria.

En conjunto, un libro altamente recomendable que permite
unificar una amplia gama de contenidos en un Gnico material
diddctico. Dicho sea de paso, la obra también contribuye a

poderar un poco mds a L érica en el escenario global
de la quimica.
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