“L’home ha estat creat co-creador i

1’evolucio esta ara en les seves mans”

U na vida dedicada a la recerca, a la docéncia i, sobretot, a ’home. Tren-

ta-cinc anys després de la seva primera estada a Paris, al Centre de VIé-

canique Ondulatoire Appliquée, Juan Bertran i Rusca es jubila. Bertran ha es-

tat el fundador del Grup de Quimica Teorica de la UAB i un dels principals

responsables i impulsors de I’enorme desenvolupament que la quimica teo-

rica ha aconseguit a Catalunya i a I’Estat espanyol. En aquests anys, ha pu-

blicat més de 240 articles d’investigacioé en diferents revistes cientifiques in-

ternacionals, ha estat i és membre del consell editorial de diverses publica-

cions nacionals i internacionals, i el seu nom té prestigi reconegut entre els

grups de quimica teorica d’arreu.

Va estudiar Enginyeria In-

dustrial, Filosofia i Teolo-
gia, i Quimiques. Qué el va mou-
re cap a aquests estudis?
Quan vaig acabar el Batxillerat I'any
1948 vaig comengar Enginyeria In-
dustrial. Era una carrera molt cotitza-
da, ja que els ingressos economics
d’enginyer tenien molta importancia.
Vaig anar a l'academia Fabré, a la
Rambla de Catalunya, on ens feien
treballar tant que els diumenges tam-
bé teniem classe. L'examen consistia
a resoldre diferents problemes, prete-
nien que aprenguéssim a aplicar els
coneixements. Per tradici¢ familiar, a
mi m’atreia aplicar la ciencia a l'en-
ginyeria, fent coses practiques amb
una base cientifica solida. Després
se'm va ocoérrer fer-me jesuita 1 vaig
comencar a estudiar Filosofia. Havia
acabat els primers anys d'enginyer 1
hagués pogut fer la carrera, pero amb
la meva base cientifica 1 en una institu-
ci6 com la jesuita, dedicada a la
docencia, 'enginyeria no tenia tant in-
teres. Aixi que podia fer Fisiques o
Quimiques, pero aquell no era pas el
millor moment de la Fisica a Barcelo-
na. A mes, com els jesuites tenien
I'Institut Quimic de Sarria (IQS) també
tenia mes possibilitats en aquest
camp. La Quimica m’'agradava, pero
va ser també una mica conjuntural.
Després d’acabar Quimiques vaig fi-
nalitzar Teologia i, aleshores, vaig
anar a fer el doctorat a Paris.

Com va ser la seva estada a Paris?
M'havien designat professor de Filoso-
fla de la part de Cosmologia i totes les
relacions amb les ciéncies a a la facul-
tat eclesiastica de Filosofia, a Sant Cu-
gat, que més tard va tancar. Per aquest
motiy, vaig anar al Centre de Mecanica
Ondulatoria Aplicada (CMOA) de Paris
amb Raymond Daudel, perque la
mecanica quantica és de les coses
que té una problematica filosofica mes
interessant. E1 CMOA era un centre
molt important en aquell moment. Es-
tava en el seu moment algid i hi havia
un nivell altissim. Teniem un seminari
cada setmana i quan arribava la pri-
mavera venien tots els americans,
probablement també per veure Paris.
Cada principi de curs assistia de Bro-
glie, el Nobel de Fisica frances de
mecanica quantica que té la hipotesi
del dualisme particula-ona. Daudel
era el seu deixeble 1 es va dedicar a
la Quimica perque es veiés la poten-
cialitat d’aquestes idees en aquest
camp. D’altra banda, durant l'estiu del
68 es van crear moltes universitats
lliures que els mateixos alumnes pro-
movien. S'organitzaven reunions molt
divertides en les quals es tractaven te-
mes com la llibertat dels electrons 1
problemes epistemologics en els pos-
tulats de la mecanica quantica.

A Paris, hi vaig fer el doctorat de
tercer cicle. Era el maig del 68 1 valg
haver de defensar la tesi envoltat de la
policia a la facultat de Ciencies. Va ser

el mes més divertit que he passat en la
meva vida. Més tard vaig tornar a Es-
panya i vaig passar la tesi a la Universi-
tat de Barcelona. Em vaig trobar en la
mateixa situacid en que es troben ac-
tualment tants joves que estan a l'es-
tranger, que la feina €s quan tornen.
Em va resultar un pel dificil entrar en
els grups d'aqui, hi tenia bona relacio
pero no era part del grup. La veritat és
que he recorregut moltes universitats.
Primer vaig estar a 'Institut de Biologia
Fonamental de I'’Autonoma com a be-
carl de reinsercio i desprées em va fit-
xar Fernandez Alonso per anar a la
Universitat Autonoma de Madrid com a
professor adjunt. Més tard vaig gua-
nyar l'agregadoria a Oviedo, 1 un any
despreés vaig tornar d'agregat a la Uni-
versitat Autonoma de Barcelona. El
1980 vaig anar de catedratic a Sevilla i,
ala fi, vaig tornar a I'Autonoma de Bar-
celona. Jo sempre dic que m'havien
d’haver fet ministre d’Educacio perque
soc el que coneix millor les universitats
espanyoles, oi?

Juntament amb Ramon Carbo6-Dor-
ca i Santiago Olivella, van crear
les bases de grups de recerca ac-
tuals en quimica teorica a Catalu-
nya. Com van ser els inicis?
Mentre jo estava al laboratori a Paris,
en Ramon Carbo6-Dorca havia co-
mengat la linia de quimica quantica a
I'IOS, mentre que el Santiago Olivella
havia anat amb el Michael J. 5. Dewar.
Amb el Ramon vam estar junts a I'IQS
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un parell d'anys. Després a 'Institut no
li interessava tants quimics teorics, ja hi
havia el Ramon 1 per tant jo no hi feia
falta. L'Olivella, per la seva banda, va
anar al Consell Superior d'Investiga-
cions Cientifiques 1 després es va invo-
lucrar més amb la Universitat de Barce-
lona, 1 aixi va comencar una mica el
moviment de la quimica quantica. Aixo
ha agafat una volada tremenda, a Cata-
lunya hi ha una densitat de quimics
quantics 1 teorics importantissima i de
bon nivell. Al desenvolupament de la
quimica teorica catalana hi ha contribuit
també enormement el Centre de Su-
percomputacid de Catalunya, perque
ha permes fer uns calculs cada cop
mes importants.

En quina situacié es trobava la
ciéncia a I’Estat i, concretament, la
quimica teorica?

L'obertura del congres va

anar a carrec de Josep
Maria Lluch, delegat del rector
per a Afers Academics 1 Cen-
tres Adscrits 1 cap del Crup de
Dinamica 1 Mecanismes de les
Reaccions Quimiques del Dept.
de Quimica de la UAB; David
Serrat, director general de Re-
cerca del DURSI; Lluis Ferrer,
vicerector adjunt al rector; An-
toni Méndez, dega de la Facul-
tat de Ciencies, 1 Josep Ros, di-
rector del Dept. de Quimica.
Lluch va afirmar que aquest
congrés dedicat al Dr. Bertran
era “una modesta manera de
donar-li les gracies per una vi-
da dedicada al desenvolu-
pament de la ciéncia i a 'ense-
nyament de noves genera-
cions”. David Serrat va afirmar
que Bertran “és un gran cienti-
fic, un aspecte nomes superat
per la seva gran humanitat”.
Opini6 compartida per Lluis Fe-
rrer, qui va dir de Bertran que
és "un bon cientific 1 una bona
persona’, aixi com ‘‘una de les
personalitats mes importants de
la comunitat academica’.

La conferencia inaugural va
anar a carrec de Santiago Olive-
lla, de I'Institut d'Investigacions
Quimiques 1 Ambientals de Bar-

Quan feiem la carrera hi havia un llibre
de Charles Alfred Coulson, Valence,
que a tots ens agradava molt. En aquest
llibre es comengava a aplicar la meca-
nica quantica per dilucidar i clarificar
conceptes de la quimica. No era massa
matematic, sindé més aviat qualitatiu,
pero la veritat és que en aquell moment
a les llicenciatures de quimiques d'Es-
panya no hi havia res d'aixo. Comenca-
va a haver-hi interes més que un ense-
nyament sistematic.

Tota la quimica quantica, 1 després
la tedrica, donava una explicacio als fets
quimics que a tots ens agradava. Pero
el coneixement de quimica quantica era
realment académic, no teniem potencia
de calcul per arribar als problemes re-
als de la quimica. Felem meés el que po-
diem que no pas el que voliem. L'en-
giny estava a trobar un treball realitza-

Cimera de quimics
teorics en honor a
Juan Bertran

el 19 al 21 de setembre la Universitat

Autonoma de Barcelona (UAB) va acollir
el congrés sobre quimica teorica Electronic
Structure and Chemical Reactivity. An Interna-
tional Symposium in Honor of Prof. Juan Ber-
tran. Aquest congrés, organitzat pel Grup de
Quimica Teorica del Departament de Quimi-
ca de la Universitat Autonoma de Barcelona,
ha estat un homenatge al doctor Juan Bertran,
fundador d’aquest Grup de Quimica Teodrica a
la UAB i un dels principals responsables i im-
pulsors de I’enorme desenvolupament que la
quimica teorica ha aconseguit a Catalunyaia
I’Estat espanyol.

ble 1 que tingues certa repercussio.
Amb el temps, l'evolucid metodologica
de la quimica teorica, 1 sobretot el bo-
om dels ordinadors, van fer canviar
I'época. Les simulacions amb ordinador
van permetre tractar la problematica
del moén fenomenologic 1 va suposar un
pas més per tractar la problematica re-
alista de la quimica. Com va dir encer-
tadament 1'Academia sueca quan li va
donar el premi a John A. Pople i a Wal-
ter Kohn I'any 1998, gracies al boom de
la quimica teorica la quimica ha deixat
de ser una ciéncia purament experi-
mental. Els laboratoris quimics tindran
al costat el laboratori d’'ordinadors, és el
que podem anomenar la quimica seca.
Avul dia, en tots els camps de la quimi-
ca teorica trobem grups catalans, 1 a
aixo hi ha contribuit enormement la
potencia de calcul del CESCA.

celona (CSIC), qui va fer una
analisi exhaustiva de l'evolucio
de la quimica teorica a Catalu-
nya al llarg dels darrers disset
anys a través de les presenta-
cions que els diferents grups de
recerca dels Paisos Catalans han
fet en les diferents edicions del
seu congrés anual. Per a Olivella,
el creixement espectacular del
nombre d'mvestigadors catalans
en aquest camp de recerca en
els darrers anys (I'any 1985 no-
mes n'hi havien 31 1 actualment
s’hi dediquen 173 cientifics), és
degut a l'existencia de grups de
recerca multidisciplinars, al re-
coneixement internacional dels
treballs presentats, la forta fe en
la quimica teorica, l'entusiame
de les noves generacions 1 el su-
port computacional creixent re-
but per part del CESCA.

El congrés va comptar amb
la participacié dels més desta-
cats experts internacionals de
quimica teorica, com Evert J. Ba-
erends, Michael A. Robb 1 Tom
Ziegler, aixi com també proce-
dents de tot I'Estat. Van ser 16
conferéncies distribuides en tres
dies, gairebé un centenar de
posters presentants i més de
180 cientifics d’arreu del mén
com a assistents.

JORDI PARETO

TERAFLOP
Octubre 2001



Quina percepcioé tenia de 1’evolu-
ci6 de la tecnologia i de la quimica
quan va comengar a treballar?

S1 comences a fer un estudi tedric i la
molecula que estudies és I'hidrogen, la
meés petita que hi ha, amb dos elec-
trons, evidentment aixo té molt interes
teoric pero escassa incidencia als pro-
blemes reals. Ja des del principi teniem
l'aspiraci¢ de fer quimica real, pero és
clar, haviem d'utilitzar uns models sen-
zills 1 adequats a la poténcia de calcul
de que disposavem.

El que ha estat més novedds ha

estat el boom de la informatica. Neces-
sitavem calcular i desitjavem tenir
potencia de calcul, pero no era previsi-
ble un desenvolupament tecnologic tan
important. En aquell moment, fins 1 tot
amb el metode Hickel, que era molt
senzill, haviem de posar molts concep-
tes de simetria per poder-ho resoldre.
Com en totes les situacions en que dis-
poses d'armes menys potents, havies
de ser més potent amb el cervell.
Enguany el CESCA celebra el seu
desé aniversari. Com recorda els
inicis del Centre de Supercomputa-
ci6 de Catalunya?
En la creacié del Centre hi va haver
una decisio politica encertada. L'evolu-
ci6 de la informatica ha permes que ca-
da cop es puguin fer mes calculs amb
PC 1 estacions de treball. Avui dia els
grans centres de calcul han quedat
amb una potencia molt mes gran, amb
un decalatge de velocitat, potencia,
memoria... Crec que va ser un gran
encert dotar a Catalunya d'un centre
de supercomputaciéd, perque no quedi
enrere. El problema de la informatica
€s que hi ha molt dinamisme en 'aug-
ment de potencia. En crear el centre
de calcul es podia pensar que una in-
versio forta seria la gran inversio i no
és aixi. Si d'alguna cosa et convences
amb la informatica és que s’ha de fer
una inversid¢ constant perque els
equips queden obsolets al cap de dos
anys. Quan surt el TOP500 t'adones
que sl no adquireixes nous computa-
dors aviat surts de la llista. Estar-hi su-
posa un esforg d'inversioé constant.

Els quimics tedrics catalans estem
en competitivitat amb els millors qui-
mics americans 1, per tant, no pots re-
tardar una recerca per manca de
potencia o fer treballs de segona cate-
goria. Disposar d'un bon equipament

de supercomputacié permet estar en
un nivell totalment competitiu, sind hau-
riem de buscar problemes adequats a
la nostra potencia de calcul 1 no al pro-
blema real. Una de les coses que avul
dia crida l'atenci6 dels grups de quimi-
ca teorica catalans és la seva enorme
inserci6 en els problemes reals de la
quimica. Ha evolucionat molt. Recordo
les primeres reunions de quimics
quantics catalans, tot era mes metodo-
logia, paper i llapis. A les reunions es fa
evident el nivell d'especialitzacid que
hi ha als diferents grups, perque s’han
Introduit en els problemes reals.

Quins projectes de recerca destaca-
ria des d’un punt de vista social?
Avancar en la solucié d'un problema
real sempre té beneficis socials. La qui-
mica es al centre de molts problemes
reals, en I'alimentacid, la salut, la medi-
cina i en tots els processos bioquimics
en els que podem influir. Crec que
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1 doctor Juan Bertran té

270 publicacions, la major

part en les revistes cienti-
fiques internacionals de més pres-
tigi (Journal of the American Che-
mical Society, The Journal of Physi-
cal Chemistry, Inorganic Che-
mistry, Journal of Organic Che-
mistry, etc.), ha estat editor de
quatre llibres, autor d'un (Quimica
Cuéntica. Fundamentos y aplica-
ciones computacionales) 1 en té un
altre en preparacio. La seva tasca
ha estat reconeguda darrerament
amb la nomenacié com a Doctor
Honoris Causa de la Universitat de
Nancy (Franga, 2001) i, anterior-
ment, va ser guardonat amb el
Premi de la Fundacié Catalana
per a la Recerca (1992) i la Meda-
lla Narcis Monturiol de la Genera-
litat de Catalunya (1996). ]
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mes o menys la meitat de la investiga-
ci6 mundial ara es fa en el camp de la
biologia molecular. La quimica esta
present en els problemes que més
preocupen a la societat.

En tots els camps hi hagut un des-
plagament cap a la tematica biologica,
perque és clar que sera un punt decisiu,
particularment en el genoma i en la mi-
llora de la qualitat de la vida humana.
Jean-Marie Lehn, Nobel frances de
1987, defineix el quimic com l'arquitecte
de la materia. La veritat €s que entendre
1 dominar la materia es poder. El conei-
xement sempre es poder 1 acaba con-
vertint-se en accié. Quan es domina una
cosa es pot jugar amb ella, fer estructu-
res inedites, no presents a la realitat.
Aixo no pot entrar en conflicte amb
la religio?

La religi¢ es pot entendre de moltes
maneres 1 cadascu té la seva propia vi-
si6 de Déu. Estic totalment d’acord
amb molts ateus i agnostics perque
protesten en contra d'una determinada
visié de Déu, que pot ser molt questio-
nable, perqué cadascu el maneja al seu
benefici i esta clar que no se’l pot ma-
nejar. Estic convencgut de l'evolucio,
que avul dia és gairebe una evidencia
cientifica. La creaci6é de Déu ha estat a
traves de l'evolucié natural. Hi ha uns
mecanismes evolutius que treuen im-
mediatesa a la creaci¢ 1 precisament
aqui entra I'home. A l'arribar 'home,
I'evoluci6 biologica entra en simbiosi
amb l'evolucid cultural. L'evolucié ara
€s a mans de 'home, precisament per-
qué hi ha hagut aquest desenvolupa-
ment cultural... L’home, que esta fet a
imatge de Déu, és creat co-creador. Hi
ha un autor que diu que la creaci6 és
perfectament imperfecta, o sigui, no ha
acabat. Crear és una de les tasques de
I'’home, 1 de I'enginyer precisament.
Aquesta era una de les coses de l'en-
ginyeria que m'agradava quan era jo-
ve. 'homo sapiens és també homo fa-
ber, 'home que fa coses i necessaria-
ment ser tecnic és essencial en la natu-
ra humana, per tant, no entra en contra-
diccié amb un Déu creador, siné que
realitza el projecte inicial de Déu. Hi ha
una frase poetica que diu que “Déu
crea com el mar crea la platja, retirant-
se”, deixant tota la responsabilitat so-
bre nosaltres per culminar la seva
obra. Els problemes estan per resol-
dre'ls, és el paper que ens toca. u





