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Jorge Pedn Peralta

El agua es quiza el dnico liquido capaz de mantener en solucion a
gran variedad de especies quimicas, las cuales tienen que conservar
un equilibrio preciso para hacer que se lleven a cabo procesos biolo-

gicos de gran complejidad.

——— | agua es una de las sustancias mds abundantes en nuestro alrededor. Este
esencial liquido representa una de las moléculas (H,O) que mas prevale-
cen en el Universo entero, ocupando el segundo lugar después de la mo-

b lécula de hidrégeno (H,). Como es sabido, el agua es también la sustan-
cia m4s importante para el desarrollo y el sostén de la vida en nuestro planeta; de
hecho, la mayorfa de los procesos biolégicos se llevan al cabo gracias a ella. Como
dato adicional, podemos recordar que, aproximadamente, 70 por ciento de la su-
perficie terrestre estd cubierta por el liquido. A esto se suma el hecho de que la
mayor parte de la energfa solar que obtiene la superficie de nuestro planeta se
absorbe gracias a su contenido de agua y su evaporacién, y la consecuente forma-
cién de nubes es uno de los principales factores que coadyuvan a estabilizar la
temperatura terrestre.

Desde la perspectiva de la quimica, el agua tiene una enorme capacidad para
disolver otras sustancias, por lo cual se le ha dado el sobrenombre de “disolvente
universal”. Gracias a tal capacidad, es posible mantener en forma de disolucién
acuosa una enorme diversidad de compuestos; esto resulta esencial en muchos
dmbitos como, por ejemplo, los ecosistemas acudticos y los medios acuosos y coloi-
dales de los tejidos y las células. Es esencial sefialar que las propiedades del agua
estdn determinadas, en el nivel mas fundamental, por la geometria de su molécu-
lay por la naturaleza de los dtomos que la forman. A continuacién se presenta una
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breve explicacién acerca de la constitucién de
este vital compuesto, para luego referirnos a
sus propiedades fisicoquimicas.

La estructura molecular

del agua

En cualquiera de sus estados de agregacion,

el agua da la apariencia de ser una sustan-

cia relativamente simple; sin embargo, tras
esta primera impresién, se esconde un impor-
tante grado de complejidad a nivel microscé-
pico. En la Figura 1 se muestra la imagen de
una molécula de H,O individual; en ella se
aprecia que los dos dtomos de hidrégeno se en-
cuentran unidos a un 4tomo de oxigeno, ambos
del mismo lado, ddndole a la molécula una for-
ma en V, con un dngulo de 104.5 grados entre
los enlaces O-H.

Dicha geometria se determina por el orde-
namiento de los pares electrénicos en la molécu-
la: existe un total de 8 electrones de valencia o
“exteriores” en el agua; de estos electrones, dos
pares corresponden a enlaces oxigeno-hidré-
geno (donde cada dtomo aporta un electrén al
enlace), mientras que los otros dos pares no par-
ticipan en los enlaces y se consideran como

pares de electrones “libres” o “no compartidos” del oxigeno. Al
existir cuatro pares de electrones alrededor del nticleo del 4tomo
de oxigeno, éstos se tienden a distribuir en tres dimensiones,
manteniendo la mayor distancia posible entre ellos para que las
fuerzas de repulsién sean minimas. El resultado de tales inter-
acciones es que los d4tomos de hidrégeno, junto con los pares
electrénicos de los enlaces H-O, quedan proyectados de un
mismo lado de la molécula, en tanto que los dos pares “libres” se
distribuyen en el resto del espacio. Como se verd m4s tarde, mu-
chas de las propiedades del agua se deben a esta geometria mo-
lecular angulada; y es justo dicha disposicién atémica la que le
permite al agua interactuar de maneras muy especificas con otras
moléculas, asf como con iones (4tomos o moléculas cargados eléc-
tricamente) e incluso con moléculas biolégicas de gran tamafio.

Otra de las caracteristicas mds importantes del agua tiene
que ver con el grado de polaridad o de separacién de carga eléc-
trica que existe en la molécula. En la parte central de la Figura 1
se presenta la imagen de una molécula de agua, donde se apre-
cia la distribucién de carga eléctrica. La densidad de la nube de
electrones (que rodea y mantiene unidos a los nicleos de hi-
drégeno y oxigeno) se indica con una escala de colores: las zonas
en rojo corresponden a lugares con mayor carga negativa, gracias
a una mayor densidad de la nube electrénica; las zonas en verde
indican una menor densidad electrénica. Como se puede ver,
la distribucién de carga es asimétrica, ya que los dos d4tomos de
hidrégeno tienen una densidad electrénica muy baja (y por lo
tanto, una carga parcial positiva, "), en tanto que del lado del

b)

| Figura 1. a) Diagrama de una molécula de agua individual. b) Mapa de colores del potencial electrostatico. c) Esquema simplificado del agua

indicando cargas parciales en cada dtomo.
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atomo de oxigeno se encuentra un volumen de
alta densidad electrénica (y por lo tanto, una
carga eléctrica parcial negativa, §7).

La distribucion de la densidad electrénica
en el agua obedece a dos razones. La primera
es la geometria misma de la molécula. Como se
ha mencionado, los dos pares electrénicos no
compartidos del oxigeno se mantienen, aproxi-
madamente, del lado opuesto a los dos 4to-
mos de hidrogeno, que comparten su Gnico
electrén con el oxigeno, formando un enlace
quimico. La segunda razén tiene que ver con
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LA CONFIGURACION ELECTRONICA DEL AGUA

La configuracién electrénica més aceptada hoy en dia para la molé-
cula del agua, y que es capaz de describir cualitativamente la distri-
bucion electrénica descrita en los parrafos anteriores, considera que
el atomo de oxigeno se encuentra en lo que se conoce como una
hibridacién tipo sp? (dos de los orbitales —las regiones del espacio
donde se pueden encontrar los electrones— tipo 2p del oxigeno se
combinan con el orbital 2s para formar tres orbitales tipo sp? que-
dando un orbital tipo p no hibridizado). De esa manera, dos de los
orbitales sp? participan en los enlaces con los atomos de hidrégeno,
mientras que, de los dos pares libres de electrones, uno esta asocia-
do al tercer orbital sp?del oxigeno, y el par remanente se encuentra
asociado al orbital tipo p no hibridizado del oxigeno.

la naturaleza de los enlaces oxigeno-hidrége-

no. El nicleo del 4tomo de oxigeno tiene una

capacidad significativamente mayor que el nicleo del hi-
drégeno para atraer los electrones de un enlace O-H hacia su
lado de la molécula (el oxigeno es un dtomo més electronega-
tivo que el hidrégeno). Debido a esto, los electrones involu-
crados tienden a ubicarse mds cerca del oxigeno en los dos
enlaces oxigeno-hidrégeno. Ambos factores redundan en la
asimetria de la distribucién de carga, como se muestra en la Fi-
gura 1.

A las moléculas con una separacién espacial de carga como
la del agua se les conoce como compuestos polares (pues tienen
polos de carga eléctrica). En el lado derecho de la Figura 1 se
resume esta cualidad marcando dos cargas parciales positivas a
los 4tomos de hidrégeno, y una carga parcial negativa al d4tomo
de oxigeno. Esta tltima simplificacién es muy util para com-
prender una gran variedad de las propiedades del agua.

En conjunto, la polaridad de la molécula del agua y su espe-
cial geometrfa determinan todas las demds propiedades del agua.
A continuacién se presenta una muy breve revisién de algunas
de ellas, haciendo énfasis en cémo el comportamiento en el ni-
vel molecular determina los efectos que observamos en el nivel

macroscdpico.

Los puentes de hidrégeno en el agua

Por su estructura, el agua es un compuesto prototipico para

la formacién de los llamados puentes o enlaces de hidrégeno.

En un puente de hidrégeno, dos 4tomos con cargas parcia-
les negativas interactian, atrayéndose de manera indirecta a
través de un dtomo de hidrégeno de carga parcial positiva.

El 4tomo de hidrégeno, que funciona como puente, se en-
cuentra unido covalentemente (compartiendo electrones) a un

atomo electronegativo como oxigeno o nitré-
geno. La polaridad intrinseca de tal enlace hace
posible que el 4tomo de hidrégeno pueda “sen-
tir” al mismo tiempo una atraccién electros-
tdtica ejercida por un segundo dtomo electro-
negativo, el cual se encuentra ubicado en otra
molécula. En un puente de hidrégeno, al 4tomo
electronegativo unido de forma covalente al
hidrégeno se le conoce como el “4tomo dona-
dor”; al otro 4tomo electronegativo se le cono-
ce como “aceptor” del puente de hidrégeno.
Uno de los ejemplos més sencillos y a la vez
mas importantes de la formacién de puentes de
hidrégeno involucra a dos moléculas de agua,
segdn se indica en la Figura 2. En este dimero o
par de moléculas unidas que conforman H,O se
aprecia que el d4tomo de hidrégeno de una de
las moléculas es atraido por el oxigeno de la otra
molécula de agua, sirviendo asf como un inter-
mediario o puente para la interaccién entre los
dos oxigenos. Adicionalmente, las moléculas
de agua pueden participar de manera simulta-
nea en puentes de hidrégeno con varias otras
moléculas de agua. Tal comportamiento se pre-
senta tanto en el estado liquido como en el
sélido. Es importante subrayar que, aparte de
las cargas parciales de los 4tomos del agua
(H¥-O%-H%"), como se ha mencionado, es la
forma geométrica angular de la molécula lo que
permite a una misma molécula funcionar
como “donadora” del hidrégeno de hasta dos
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puentes, al tiempo que como “aceptora” del
atomo de hidrégeno en la interaccién con otras
moléculas de agua. En la Figura 2 se incluye el
diagrama de un conjunto de moléculas de agua
en el seno del liquido, donde es posible apre-
ciar este fenémeno.

La energfa asociada a la formacién o ruptu-
ra de un puente de hidrégeno individual es de
unas 5 kilocalorfas por mol, lo cual equivale a
aproximadamente un 5 por ciento de la ener-
gfa de un enlace quimico de tipo covalente.
Esto hace que a los puentes de hidrégeno se les
clasifique como interacciones de tipo débil; de
hecho, en el agua liquida dichos puentes son lo
suficientemente frigiles como para que exista
una continua formacién y ruptura de los enla-
ces de hidrégeno. Aunque se les considere in-
teracciones débiles en comparacién con los
enlaces covalentes, la energfa de un puente de
hidrégeno es significativamente mayor que
la energfa con la que interactian las moléculas
de otros liquidos, por ejemplo el cloroformo, el
éter y la acetona.

El tiempo de vida promedio de un enlace
de hidrégeno es extremadamente breve: de al-
rededor de unas diez billonésimas de segundo.
La rapida ruptura y formacién de interaccio-

nes agua-agua hace que exista una incesante fluctuacién de
la estructura interna del liquido. Junto con la polaridad, esta
dindmica hace que el agua sea un excelente fluido para la rea-
lizacién de una gran diversidad de procesos quimicos; en parti-
cular, para aquellos que requieren la separacién y la difusién de
especies quimicas con cargas eléctricas netas o parciales. Mu-
chos de estos procesos quimicos tienen que ver con procesos
biolégicos como la fotosintesis, la sintesis de trifosfato de ade-
nosina (ATP), el movimiento de iones a través de las membra-
nas celulares, etcétera.

La disolucion de iones

y de compuestos polares

La polaridad de la molécula de H,O le permite tener inte-

racciones de tipo electrostdtico con muchas otras especies

quimicas que tengan algin grado de polaridad; o bien, con
cargas eléctricas netas en sus 4tomos. Tal es el caso de los com-
puestos iénicos.

La forma sélida de dichos compuestos estd constituida por
dos especies en un arreglo cristalino: un catién, de carga posi-
tiva, y un anién, de carga negativa. En el caso del cloruro de
sodio, la sal de mesa comiin (NaCl), los iones corresponden al
anién cloruro (CI7) y al catién sodio (Na*). En la Figura 3 se
incluye el diagrama de un cristal de NaCl, donde se distinguen
ambas especies formando un empaquetamiento tridimensional
perfectamente ordenado en el sélido.

Figura 2. a) Esquema de un dimero de agua. La linea punteada representa la interaccién tipo puente de hidrégeno en el dimero.

b) Esquema de un grupo de moléculas en el seno del liquido. Las lineas continuas en el liquido muestran la formacion de cadenas de puentes

de hidrégeno. También se indica la distancia oxigeno-oxigeno en un puente medida en angstroms (diezmillonésimas de milimetro).
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La capacidad del H,O para interactuar fuertemente con los
aniones y cationes hace posible que muchos compuestos i6ni-
cos puedan disolverse en el agua. En la Figura 3 también se es-
quematiza la manera como el agua puede separar las cargas de
los iones sodio de la carga de los cloruros al disolverse un cris-
tal de NaCl. En la disolucién, los aniones quedan rodeados por
moléculas de agua con los dtomos de hidrégeno proyectados
hacia la carga negativa, mientras que los cationes se rodean de
los oxigenos del agua. Por otro lado, cuando una molécula polar
se encuentra en solucién acuosa, las diferentes zonas parcial-
mente cargadas de ésta interactiian con moléculas de agua orien-
tadas de forma adecuada para neutralizar las cargas parciales.

En conjunto, estas interacciones posibilitan el hecho de que
muchos compuestos puedan mantenerse en difusién libre en
una solucién acuosa. Por ejemplo, en los medios tisular y celu-
lar pueden existir decenas de diferentes especies iénicas y pola-
res conviviendo en una misma disolucién. Es probable que el
agua sea el tnico liquido con la capacidad de mantener en solu-
cién a tal variedad de especies, las cuales tienen que conservar
un equilibrio preciso para hacer posible que se lleven a cabo
procesos bioldgicos de enorme complejidad.

El agua en el estado sélido

En el estado sélido, en el cual las moléculas practicamente
carecen de movimientos de traslacién y rotacién, el agua
es capaz de agregarse formando puentes de hidrégeno per-

manentes. Existen once formas cristalinas o
fases s6lidas diferentes para el agua. Estas difie-
ren entre si por la manera particular como las
moléculas se empaquetan en el espacio para
formar un sélido. A la existencia de las diver-
sas formas cristalinas se le conoce como poli-
morfismo del hielo.

Cada uno de los mencionados once estados
de agregacién puede formarse en cierto inter-
valo de presién y de temperatura; sin embargo,
s6lo la fase hielo Ih representa la forma estable
a las condiciones de la atmdsfera de la Tierra;
de ahi que tanto el hielo como la nieve que
vemos comtnmente se encuentran en dicha
forma sélida. Un aspecto constante en todas
las fases sélidas del agua es que cada d4tomo de
oxigeno establece dos enlaces de hidrégeno
como “donador” y que, simultdneamente, par-
ticipa como “aceptor” en otros dos puentes de
hidrégeno. Lo anterior se puede apreciar en la
Figura 4, donde se muestra el ordenamiento
molecular en el hielo tipo Ih. En esta forma sé-
lida, todas las moléculas de H,O se encuentran
en un ambiente idéntico, formando enlaces de
hidrégeno en las direcciones de un tetraedro.
En la Figura mencionada también se incluye un
diagrama m4s extendido que muestra cémo el

Figura 3. Esquema de la disolucién de un cristal de cloruro de sodio. Los iones cloruro (CI7) se indican en gris y los iones sodio (Na*) en

verde.
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Figura 4. Diagrama del arreglo cristalino en el hielo. a) Formacién de cuatro enlaces de hidrégeno alrededor de la molécula de agua cen-

tral. b) Red cristalina de hielo. Nétese el arreglo hexagonal.
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arreglo periédico de los 4tomos da origen a una malla de forma
hexagonal con los 4tomos de oxigeno en los vértices.

Los puentes de hidrégeno presentes en el hielo Th hacen
que se obtenga, para este s6lido, un empaquetamiento atémico
de muy baja densidad (0.917 gramos por centimetro cibico).
Tan baja densidad se debe a que los oxigenos pueden interactuar
a una distancia relativamente grande (gracias al hidrégeno que
funciona como mediador). Es posible calcular que sélo aproxi-
madamente un tercio del espacio disponible en realidad es ocu-
pado por un oxigeno o un hidrégeno. Este empaquetamiento de
atomos implica que para la misma cantidad de masa, el hielo
ocupa aproximadamente 9 por ciento mds de espacio que el agua
liquida. Lo anterior tiene un efecto que todos podemos recono-
cer cotidianamente: los cubos de hielo flotan en nuestras bebi-
das y los icebergs flotan en los océanos.

Resulta claro que el agua es uno de los mejores ejemplos de
cémo nuestra realidad macroscépica estd determinada por la

manera en que los 4tomos y las moléculas se relacionan entre si.

Tension superficial

Las moléculas de agua que se hallan en la frontera o inter-

faz entre una fase liquida y una fase gaseosa como el aire, no

tienen la misma oportunidad de formar puentes de hidrége-
no que las moléculas que se encuentran dentro del liquido y que
estdn completamente rodeadas por otras moléculas de H,O. Esto
ocasiona que las moléculas en la interfaz estén sometidas a una
fuerza hacia el seno del liquido que no estd balanceada del lado
de la fase gaseosa. La resultante es que el 4rea superficial de un
cuerpo de agua tiende a reducirse al minimo, para reducir el
desbalance de fuerzas. En otras palabras, al minimizar el drea
superficial se minimiza el ndmero de moléculas con interac-
ciones “faltantes”. Esta tendencia a reducir el 4rea, deriva en
una tensioén en la interfaz liquido-gas conocida como tension
superficial.

Aunque el fenémeno estd presente en todos los liquidos, el
caso del agua es particular, debido a que la energfa de los puen-
tes de hidrégeno le dan una tensién superficial significativamente
mayor que la mayorfa de las sustancias. La tensién superficial
del agua a 25°C es de 72 milinewtons por metro (como punto de
comparacién, la tensién superficial del alcohol etilico es de tan
s6lo 22.4 milinewtons por metro). La elevada tensién superficial
del agua tiene varias implicaciones importantes. Ademds de per-
mitirles a algunos insectos caminar por la superficie de los lagos,
hace posible que las corrientes de aire sean capaces de inducir

un movimiento en la superficie de los cuerpos
de agua. Este movimiento redunda en la for-
macién de olas, las cuales son esenciales para
la difusién de oxigeno en los mares y océanos.

Propiedades térmicas del agua

La capacidad calorifica es la cantidad de

energia en forma de calor que se requiere

para elevar en un grado centigrado la tempe-
ratura de una sustancia. Dicha propiedad tiene
que ver con la eficiencia con la que la energia
absorbida redunda en un incremento de la ener-
gfa cinética o energia de movimiento de las mo-
léculas en una sustancia. El agua resulta ser uno
de los liquidos con mayor capacidad calorifica
que se conocen: se requiere una calorfa por cada
grado centigrado que se eleva la temperatura de
un gramo de agua (aproximadamente tres veces
mayor que en los alcanos, por ejemplo). Esto
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se debe a que las interacciones H,0O-H,O por La hidratacién de las proteinas

puentes de hidrégeno son significativamente Una de las facetas m4s recientemente reconocidas del agua
miés fuertes que las presentes en la mayorfa de tiene que ver con su participacién en la funcién de las pro-
los liquidos. Gracias a ello, cuando un cuerpo tefnas. Estas moléculas biolégicas son por cadenas (polime-

de agua absorbe calor, una buena parte de esta  ros) formadas por cientos de unidades (monémeros) conocidos
energia no se manifiesta directamente en los  como aminodcidos, y son compuestos esenciales para todos los

movimientos de las moléculas, sino en la de-  seres vivos, ya que participan de muy diversas formas en la fisio-
formacion y la ruptura de los enlaces de hidré-  logia de los organismos.
geno. El hecho de que el agua pueda absorber En general, las proteinas tienen una estructura tridimensional

una gran cantidad de calor sin incrementar en  compleja que suele incluir sitios de reconocimiento de otras
gran medida su temperatura la hace un ex-  moléculas, asi como “sitios activos” donde se realizan las trans-
celente fluido para remover energia térmica  formaciones quimicas. Las moléculas de agua juegan un papel
de cuerpos muy calientes, como los motores de  esencial en la complicada estructura de estas macromoléculas.
combustién interna. Gracias a su capacidad de formar enlaces de hidrégeno, el agua

Figura 4. Imagen de una proteina (azul) con un grupo de moléculas de agua interactuando con aminoacidos de su superficie.
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puede estabilizar la estructura proteica mediante interacciones
con los aminoécidos polares y i6nicos con los que tiene contacto
en la superficie de la protefna. Es tal la influencia del agua, que se
ha demostrado que las enzimas pierden totalmente su funciona-
lidad cuando no existe una cantidad suficiente de agua en el
medio.

En la Figura 5 se incluye el diagrama de una proteina junto
con algunas moléculas de agua que se encuentran formando
enlaces de hidrégeno con aminodcidos en la superficie. Como se
aprecia, también es frecuente que una o mas moléculas de agua
funcionen como elementos de conexién entre regiones diferen-
tes de la protefna. Las moléculas de agua logran esa accién al for-
mar puentes de hidrégeno simultdneos en dos puntos diferentes
de la estructura; con esto, practicamente se puede considerar que
el H,O se integra a la estructura de la macromolécula.

Conclusion

Es fascinante descubrir que las propiedades de este peque-

fio compuesto de tan sélo tres dtomos estdn totalmente

determinadas por un arreglo molecular especifico y cierta
distribucién electrénica. Como hemos podido ver, las propie-
dades fisicas y quimicas del agua son muy particulares y definen
un caso tnico entre todas las sustancias quimicas. Estas propie-
dades tienen una enorme relevancia en la definicién del
mundo en que vivimos; no hay duda de que nuestra realidad
serfa muy diferente si no fuéramos organismos basados, en
todos los niveles, en nuestra convivencia con el agua.
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