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El calculo diferencial e integral comenzé a usarse en la Quimica alrededor del periodo 1880-
1890, en relacion con la cinética quimica v la termodindmica. Esta linea de investigacién pron-
tamente adquirié identidad propia y asi surgié la Fisicoquimica. El centro mismo de la Quimica
no ha hallado tadavia modelos matematicos propios y adecuadclos, a pesar de algunos intentos
tempranos (en la mitad del siglo XIX) y varios otros posteriores. Como consecuencia de ello, los
© quimicos tradicionalmente no se han mostrado muy inclinados hacia las Matematicas. Al emer-
ger la Quimica Tedrica (a principios del ciglo XX) los ¢onceptos centrales de la ciencia quimica (Tabla
Periddica, enlace quimico, reactividad quimica, estructura de las moléculas, etc.) pudieron ser expli-
cados. Sin embargo esta tarea fue llevada a caho principalmente por algunos fisicos. Entre las razones
que pueden explicar estos hechos se puede citar la gran dificultad de los quimicos para comprender
y manejar el formalismo matematico de la Mecanica Cudntica asi como algunos errores conceptuales
serios gue se cometen al tratar distintas categorias de modelos y términos usuales en la Quimica v
otras ciencias afines. Muchos comparten la opinidn que toda la Quimica puede ser descripta adecua-
da y completamente por Ja teoria cuantica (ecuacion de Schridinger y ofras similares). Sin embargo,
esta afirmacion deberia tomarse con mucha precaucurm a fin de evitar posturas reduccionistas formal-
mente incorrectas.

En el afo 1998 el Premio Néhel de Quimica fue otorgacdo a Walter Kohn «por su desarrolio de
la teoria del funcional de la densidads y a John A. Pople «por su contribucién a los métodos
computacionales en la quimica cudntica». Kohn posee un grado B. A. en Matematica y Fisica
{(1945), un grado de M. A. en Matematica Aplicada (1946) y un grado en Fisica {1948). Pople
posee un Ph. D en Matematica (1951). Entonces, los laureadas en 1998 en Quimica son, por su
educacion formal, matemdticos. Esto habla muy claramente de fa gran importancia que la Mate-
matica ha ganado en la Quimica Moderna,

La relacién entre la Matemitica y las
Ciencias Naturales {0 en términos mas
generales, la relacion entre la Matema-
tica y la realidad objetiva) es uno de
los problemas més importantes de la
metodologia de las Ciencias Naturales
y de la metodologia de la Matemitica.
En este trabajo solamente considerare-
mos un aspecto de esta relacion: la
aplicacién y la extensién de la Mate-
mética a la Quimica. Nosolros estare-
mos principalmente interesados si y (en
caso afirmativo} cémo las estructuras y
los métodos matemdticos existentes pue-
den ser aplicados adecuadamente a la
Quimica. El problema inverso, o sea

de que manera los hechos quimicos y
las teorias que 10s sustentan pueden {le-
gar a influenciar la investigacién mate-
mética no serd discutido aqui, lo cual
no implica que tal clase de influencia
necesariamente no exista,

La matematizacién de una ciencia ocu-
rre cuando sus nociones y teorias es-
1an concebidas, fundamentadas y rela-
cionadas con suficiente rigor y preci-
sion. Entonces, la matematizacidn siem-
pre refleja una instancia m4s madura
en el desarrollo de tal ciencia. Diferen-
tes dreas concernientes a las Ciencias
Naturales pueden ajustarse de distintas
maneras a las estructuras matemiaticas

existentes o aquellas son desarrolladas
de una forma ad hoc. En algon senti-
do, la Quimica se ubica entre la Fisica
{donde la Matematica encontr6 una apli-
cacion casi universal) y la Biologia (don-
de las aplicaciones matemdticas son
bastante modestas). Esta observacion
implica que en la Quimica estamos
enfrentados con una suerte de intetfe-
rencia entre estos dos extremos.

1. UN POCO DE HISTORIA
1. E! Principio

Hasta el siglo XIX 1a Quimica y la Alqui-
mia estaban severamente limitadas al mero
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registro de datos empiricos y llevé mucho
trabajo crear alguna clase de teoria abs-
tracta. En 1786 Kant dijo «Yo afirmo que
cada rama de la ciencia natural contiene
sélo tanta ciencia como contenido mate-
mdtico pueda albergar .... Entonces la
Quimica debe excluirse de las denomina-
das Ciencias Naturaless. Si bien se puede
estar en desacuerdo con la opinién de Kant
acerca de la importancia de la Mateméti-
ca en las Ciencias Naturales, su juicio
emitido en el siglo XVl sobre la Quimica
y la vinculacién con la Matemética es co-
rrecto. Habiendo transcurridos tantos afios
desde el momento de efectuar tal afirma-
cion, la situacion hoy dia no es muy dis-
tinta. ,
Sin embargo, hacia el final del mglo Xix
el panorama cambi6 radicalmente. En el
corto lapso que va de! afio 1880 a 1900
emergié una ciencia enteramente nueva,
ubicada entre los limites dela Quimicay |
la Fisica: la Fisicoquimica. Su primet éxi-

principio; bésicos, a partir de los cuales el
resto podia deducirse. Se demostré que co-
.nociendo las propiedades estéticas {i.e.
independientes del tiempa} y din&micas
{i.e. dependientes del tiempo) de los com-
puestos quimicos era suficiente para de-
terminar experimentalmente s6lo unos po-
cos pardmetros {las denominadas cons-
tantes de equilibrio para el caso de las
propiedades estéticas y las constantes de
velocidad para proceder a la determina-
cién de las propiedades dindmicas) y asi
poder |legar a establecer su dependencia
con la temperatyura. Como estas constan-
tes de equilibrio y de velocidad son fun-
ciones continuas y regulares de la tem-
peratura, la Fisicoguimica pudo aplicar
“exitosamente el poderoso formallsmo del
* cdlculo diferencial, :
SotaT

+1.2. Aparecen las dudas

* La desilusién se fue instalando gradual-

to estd asociado con el descubrimiento ¥ mente, cuando se comprendi6 que las

de la ley de accion de masas (Guldberg
& Waage, 1876-1878) v las leyes funda-
mentales de la Termodindmica Quimica
{van't Hoff, 1886)."A modo ilustrativo
podemos mencionar.que en el afio 1887
comenzb a aparecer la revista «Zeitschrift”
for Physikalische Chémies y que en 1896 -

teorias fenomenolé6gicas, tales como la
termodindmica y la cinética quimica no
pueden, en principio, ser utilizadas para
el calculo {o sea, Ja prediccion) de las
constantes de equnllbno y de velocidad.
A los fi ries ‘de cormprender esta |mp05|b|-
lidad ¢itemos a Heisenberg: «La Quimica

lo hizo el «Journal of Physical Chemis-+ “estd vinculada a la calidad de la materia,

try», y que en esa época trabajaron .in-
vestigadores de la talla de van’t Hoff, Arr—
tienius, Gibbs, NernstyOstwald En efec-
to, el primer resultado-quimico que re-
quirié una matemética de cierta comple-
jidad parece haber sido la ley de accién
de masas (1876-1878)," en la cual se em-
pled el calculo diferencial e integral. .

El ripido desarrollo de la termodinamica
quimica y la cinética quimica hacia fines
del pasado siglo XIX y los comienzos del
siglo XX tuvieron como resultado el pro-
yectar la impresi6n de que el fin afiora-
do, aquel que tantos quimicos habian
sofiado, finalmente se llegaba a materia-
lizar, 0 sea que la Quimica se convertia
en una ciencia deductiva, en la que s6lo
era necesario establecer algunos pocos

.1 U composicién elemental y con la posi-
bnhdad de obtener una sustancia a partir
*de otra.’ La Ffsrca por el contrario, estd
‘interesada en las refaciones cuanutauvas
entre fuérzas, masas y movimientos, De
acuerdo con esta clasificacién, casi toda
la Fisicoquimica y una parte de la Qui-
mica «usual» deberian ser incluidas en
fa Fisica, cosa que por supuesto, es dis-
cuuble Lo que si resulta importante (y
acerca de lo cual podemos estar segura-
mente de acuerdo) es que la «calidad de

la materia» es el objetivo bésico de la .

Quimica. oo

El principal prob!ema de la Quimica estd
en saber cémo la estructura de un com-
puesto estd vinculada con las propieda-
des de ese compuesto o, lo que es lo

mismo, como Jas constantes de equili-
brio y de velocidad dependen de la es-
tructura del compuesto considerado.
Sin el apoyo de una leoria matemitica
subyacente, alrededor de la mitad del si-
glo XIX se desarrollé en el campo de la
Quimica Orgdnica la nocién de «férmu-
la estructurals. Algo més tarde, se elabo-
raron ideas similares en el 4rea de la
Quimica Inorganica, especialmente por
medio de los trabajos de Werner. Curio-
samente, muy pronto los matematicos re-
conocieron que las férmulas estructura-
les conllevaban un rico contenido mate-
matico. Asf, Sylvester (que fuera un dis-
tinguido matemético de esa &poca) escri-
be en 1874: «Cuanto méas estudio Qui-
mica, més quedo impresionado por la
armonia que existe entre las teorfas qui-
micas’y algebraicass. Desgraciadamen-
te, la investigacién en este sentido fue
interrumpida prontamente, para ser reto-
mada s6lo hace poco tiempo. Una de
las razones para poder llegar a entender
esta situacitn puede ser que en esa épo-
ca la atencién de los matematicos orien-
tados hacia la Quimica fue fuertemente
atraida hacia los campos de la termodi-
ndmica y la cinética quimica (ver més
arriba),

La otra razdn que posiblemente pueda
explicar este estado de cosas es el tradi-
cional complejo de inferioridad de los
quimicos respecto de la Matemética. Esto
tiene siss rafces historicas, pero también
surge del hecho de que a pesar de nu-
merosns sueiios, esperanzas y esfuerzos,
hasta el presente no se ha llegado a de-
sarrollar un formalismo matematico ade-
cuado, capaz de describir las cualidades
de los compuestos, sus transformaciones
e interconversiones y sus relaciones con
propiedades cuantitativas. En consecuen-
cia, la Quimica desarrollé su propio ten-
guaje en el cual las palabras (i.e. nocio-
nes especificamente quimicas) no se en-
cuentran definidas con precisibn mate-
mdtica {y quizds no lo puedan ser nun-
ca), pero que para los quimicos son «in-
tuitivamente cIaras» Ejemplos de tales tér-

£l postulado ﬁmdamemai de Guldbetg ¥ Waage era que;: para un sistema homOgéneo, la veloc:dad de una reaccion quimica es
proporcional a las masas activas de las suslancuas reaccipnantes, tomandose a concentracién moieCUIar de yina sustanmgcia en
disotucion o en la fase gaseosa COmo una mednda de su migsa activa. A partir de ello désarroliaron un método para la comparaaén
de afinidades, supomendo que 1a constante de proporc:onahdad era el coeficiente de actividad pam fas sustancias reaccion antes
dadas. De esta forma, si dos sustanmas Ay B toman pane en uria reaccitn roversible en la cual Eos productos son Ay B, y las
masas activas en equ:itbno son py q y o Y cf, respectivamente, las velocidades de fas reaccaones directa e inversa serdn kpg y
Kp'g, respectivamente, donde kt iu@}@{scm los coeflcaenles de afinidad. Como en el equilibrio la$ dos velocidades son iguales,
entonces: . :

T
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y de aqu: dedugemn Gu!dberg ¥, Waaﬁ% que «d te rmsnando experimentalmente las masas acuvas en equilibriop, 4, p' v o’
se puede hallar Ia relacién entre’10S /Coef‘oentes de afinidad k y k’. Posteriormente estos aulores descartaron el término

coeficiente de afinidad y utlizaron el de coeﬁaen:e de Veioudad pata k y k' y ello so corresponde con la interpretacion
moderna de estas constantes. .. 0 00 O
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minos son estabilidad, reactividad, elec-
tronegatividad, aromaticidad, resonancia,
electroafinidad, etc. Es bien sabido que
hasta el presente se han publicado cien-
tos de trabajos en los cuales se han pro-
puesto una gran variedad de definicio-
nes rigurosas y criterios precisos para estas
y otras nociones especificamente quimi-
cas. Sin embargo, un anélisis cuidadoso
de todos ellos nos lleva a reconocer que
estos intentos son siempre algo arbitra-
rios y un poco subjetivos y ellos no care-
cen por cierto de algin grado de ambi-
glhedad. La actual aplicacién de las ma-
temdticas en la Quimica Tedrica Moder-
na {excepto la Fisicoquimica, ver mads
arriba, y la Quimica Cuantica, ver mas
abajo) es bastante tenue y consiste en una
mezcla algo informe tomado de a Fisica
o de la Fisicogquimica. Como ilustracion
puede servir la mencién del texto «QUi-
MICA INORGANICA. Introduccién a la
Quimica de coordinacién del estado s6-
lido y descriptivas, Glen E. Rodgers,
McGraw Hill, Madrid, 1995 el cual care-
ce por completo de férmula matemética
alguna.

). EL ADVENIMIENTO Dt LA QUIMICA
'TE(‘)RICA
2.1, Los ptimeros pasos expenmen!ales
y tedricos

Hacia fines del pasado siglo XIX se des-
cubrieron los rayos X, el electrén y la
radiactividad, que iuego dieron como
resultado e! establecimiento de la estruc-
tura atémica. Se podra destacar un pe-
riodo de casi 20 aios en el que la Qui-
mica estuvo sujeta a cambios revolucio-
narios hacia principios del siglo XX. &n
efecto, a modo de referencia hist6rica y
stn ninguna pretension de dejar a un lado
diversos aportes de gran significacién; po-
demos destacar la sugerencia hecha por
primera vez por Richard Abegg en 1904
de la existencia de una correlacién entre
la Tabla Peri6dica y el nGmero de elec-
trones de valencia y la aparicién de la
obra clsica de Gilbert Newton Lewis en
1923 «Valence and the Structure of Atoms
and Molecules”. :
La teoria que desarrolld Béhr en el afo
1913 para la explicacién {0, para ser més
precisos, para la descripcién) de algunos
de los hallazgos experimentales, le per-
mitié racionalizar la Tabla Peribdica de
los Elementos {1918-1920). Esto fue un
logro mayor ya que por primera vez la
estructura {(de los 4tomos) se conectaba
con propiedades cualitativas (de los ele-
mentos quimicos). Luego que la Mecéni-
ca Cudéntica fuera formulada por de Bro-
glie, Heisenberg, Schridinger, Born, Di-
rac, Jordan y otros (1925-1926) parecié
que, en princCipio, esta nuevo teoria po-
drfa resolver cualquier problema quimi-

co. Ademds, el limite entre la Quimica y
la Fisica pareci6 desvanecerse por com-
pleto. En las palabras de Heisenberg: «Ha
emergido una nueva teoria de la mate-
ria, en la que la diferencia entre la Fisi-
ca y la Quimica carece esencialmente
de sentidos.

los métodos de la Mecénica Cudntica, aqui
solamente puntualizaremos que la Gnica
interaccibn que necesita ser tomada en
cuenta para los estudios de los problemas
quimicos es |a usual y bien conocida ley
de fuerzas de Coulomb. Para los sistemas
quimicos podemos escribir sin mayores di-

Las desigualdades de Heisenberg muestran que ef producto de las dispersiones
de dos variables arbitrarias que no conmutan no puede ser menor que una
cierta cantidad, que depende del valor esperado de su conmutador. La expre-

sidn matemdtica es;
<(DAY><(DB}> * <C>¥4

donde [A,B} * AB - BA = iC

SRR

con A y B dos operador hermiticos que no conmutan. En la literatura estandar
a estas desigualdades se la llama relaciones de incertidumbre o relaciones de
indeterminacion. Puesto que los calificativos “incertidumbre” e “indetermina-,
cién” imptican una interpretacién subjetiva el primero y {fsica el segundo, se-
gan la presentacion usual, no se deberia usarlos para evitar confusiones.e,
interpretaciones arbitrarias. Es preferible Hamarles desigualdades y no relacno—
nes, pues en verdad son jo primero v no lo segundo.

Sin embargo, vate la pena destacar una
sitwacién bastante paradéjica. Entre los
diversos factore: que-han contribuido
manifiestamente a los cambios de la Qui-
mica én este periado de principios del
siglo XX (la hipbtesis cuéntica, la espec-
troscopfa, las descargas eléctricas, la Ta-
bla Peri6dica, la electroquimica y la ra-
diactividad), hay dos que son de natura-
leza especificamente quimica y ellos son
la Tabla Peri6dica y la electroguimica. La
consuita bibliogréfica a la literatura de ese
perfodo muesira que ambos tépicos tu-
vieron un papel decisivo en el estableci-
miento de la moderna teoria electrénica
de la valencia. Pero sucede que en los
libros de texto y en las referencias biblio-
grificas generales de estos temas, se los
presenta como derivacdos de (antes que
contribuyentes a) la moderna teoria elec-
trénica de la valencia, que usualmente
es atribuida con exclusividad a los apor-
tes de los fisicos. De hecho, no sélo los
quimicos ofrecieron contribuciones sig-
nificativas a esta teorfa a través de la elec-
troguimica y de la ley periédica, sino que
hubo aportes de gran-importancia en la
labor de Sir William Crookes en sus estu-
dios de descargas eléctricas en muestras
gaseosas asi como el virtval dominio de
los quimicos en las investigaciones so-
bre radiactividad hasta el afio 1920. Des-
pués de todo, no estd demds recordar
que el premio Nébel otorgado a Ruther-
ford fue en la especialidad Quimica y no
Fisica por sus trabajos sobre la teorfa de
la desintegracién radiactiva.

2.2. Uega la Mecanica Cuéntica

Sin entrar en mayores detalles acerca de

ficultades una ecuaci6n diferencial (la de-
nominada ecuacién de Schrédinger), cuya
solucién nos suministra todas las propie-
dades (quimicas y de cualquier otra clase)
del sistema en consideracién. Al menos,
es0 &5 lo que se piensa al presente. El op-
timismo de los cientfficos de aquella épo-
ca (asi como en épocas posteriores) estd
claramente expresado en las palabras de
Dirac {1929): «Las leyes fisicas subyacen-
tes para la teorfa matemdética de una gran
parte de la Fisica y de toda la Quimica
son totalmente conocidas [a menudo esta
cita famosa termina aqui, pero en verdad
continfia de la siguiente manera) y a difi-
cultad reside sofamente en que la exacta
aplicacién de estas leyes conduce a ecua-
ciones muy complicadas para ser resolu-
bless,

£a su forma mas general la ecuacion
de Schrddinger tiene la forma

EY = HY

donde Y es la funcion de onda {o fun-
cion de estado) del sistema

£ = ih/2p /91 :
H = T + V * operador energfa cinética +
operador energia potencial

La ecuacién de Schrtdinger se puede
interpretar como la equivalencia a todo
tiempo de la accién de estos operado-
res sobre las correspondientes funcio-
nes de onda de Schrodinger.

En muchas oportunidades se ha afirma-
do que en el futuro (cercano} las reaccio-
nes quimicas podran ser llevadas a cabo
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«en el papeb» y que el calculo de una re-
accién quimica y las propiedades de un
compuesto serdn una labor de rutina, si-
milar a los calculos requeridos para la cons-
truccién de un puente en el drea de la in-
genieria civil.

El primer célculo de naturaleza quimico-
cudntico se concreté en 1927 para la
molécula de hidr6geno (H,). Sin embar-
20, 1a verdadera expansidn de la Quimi-
ca Cudntica comenzé con el advenimien-
to de las poderosas computadoras emer-
gentes en la segunda mitad del siglo XX y
su expansién sigue todavia en franco pro-
greso. No hay impedimentos fundamen-
tales para llegar a resolver la ecuacion de
Schrisdinger para cualguier clase de sis-
tema de interés quimico, aunque ello
pueda requerir procedimientos compu-
tacionales extremadamente costosos. Los
numerosos logros alcanzados hasta el
presente son innegables. Sin embargo,
aungue ahora la situacidn es significati-
vamente diferente con respecto a los ca-
50 e la termodinamica y la cinética an-
tes citados, nosotros consideramos que
no hay suficiente espacio para desenvol-
ver un optimismo exagerado. En este
punto, merecen discutirse algunas de es-
tas dificultadés acerca de este tema.

2.3, Las dificultades

La aproximacién mecano-cuantica a la
Quimica es una moneda con dos caras.
En efecto, por una parte, al apelar al for-
malismo matemtico de la Fisica Cudnti-
ca es posible describir todos los concep-
tos fundamentales de la Quimica: valen-
cia, reactividad, estructura quimica, etc.
Por otra parte, esto ha sido desarrollado
con el lenguaje de la Fisica Tedrica. En el
campo propio de la Quimica Cudntica,
las cantidades basicamente estudiadas no
son de interés directo para el quimico
{por ejemplo, funciones de onda, densi-
dad electrdnica, niveles de energia, etc.)
en tanto que las cantidades de importan-
cia especificamente quimica se derivan
s6lo por medios indirectos. De tal forma
que es una cuestién abierta a la discu-
sidn, al andlisis y a eventuales propues-
tas, si el sistema de categorias propias de
la Fisica Cudntica es verdaderamente
apropiado para el estudio de los proble-
mas quimicos. ;Podria ser que el precio
que debe pagar el quimico para «pro-
yeclar» la Quimica desde el campo de la
Mecanica Cuéntica al propio terreno sea
la pérdida de los conceptos mas caros y
preciosos al propio quehacer y entender
s propia ciencia y que han sido adqui-
ridos y desarrollados en su largo desa-
rrollo? ;No serd que las complejas expli-
caciones fisicas de varias nociones sen-
cillas constituyen un serio impedimento
para desarrollar a pleno un razonamien-

to quimico adecuado? jLa aproximacién
fisica al estudio, andlisis y comprensién
de las nociones fundamentales de la
Quimica es realmente necesaria para al-
canzar un razonamiento quimico correg-
to? Veamos un ejemplo ilustrativo: Los
quimicos contemporéneos estdn bien en-
trenados para pensar en términos de con-
ceptos tales como «hibridacions», «reso-
nancia», «orbitales molecularess, «toca-
lizacion/ deslocalizacion orbitals, etc, y
la mayor parte de ellos creen que .estas
nociones tienen un caracter real. Sin em-
bargo, todos estos conceptos son cons-
trucciones tedricas (que surgen en con-
lextos formalmente arbitrarios y dentro de
los cuales se trata de resolver la ecuacién
de Schradinger de manera aproximada),
que sirven para nombrar a ciertos obje-
tos mateméticos y/o transformaciones
matemaéticas totalmente relativas y que
poseen tanta realidad fisica como la pue-
den tener los términos «logaritmos» o «in-
tegracion por partess. El origen de tama-
fa confusién es sencillo: muchos de
aquellos quimicos qie usan nociones
tales como «hibridacién», «resonancian,
et¢. tienen una minima idea bastante
difusa y a menudo errénea de estos con-
ceptos. . .

R. G. Wooley (1978) ha obtenido un re-
sultado importante al llegar a demostrar
que el concepto de estructura (tanto en
Quimica como en Fisica Nuclear) es in-
dependiente de la Mecénica Cudntica, y
debe ser adicionado a esas ciencias como
un postulado ad hoc. De esta manera tal
demostracién invalida la opinién amplia-
mente aceptada que la Quimica puede
ser construida deductivamente dentro del
campo de la Fisica Cuantica. Esta cues-
tibn pone de manifiesto el caricter pro-
blemdtico que tienen las concepciones
clasicas y modernas de las ideas y mo-
delos quimicos mas relevantes. En ver-
dad, los quimicos no han mostrado mu-
cha consideracion a las dificuttades emer-
gentes de la reduccién de los conceptos
clasicos a los modernos. Las razones de
tal grado de desinterés y desconocimien-
to pueden ser tanto de naturaleza histéri-
ca como de tipo psicolégico. Los tebri-
cos cuanticos parecen sentir una fuerte
necesidad de hacer contacto con la idea
clasica de estructura molecular, ya que
dicha nocién es el paradigma central de
la ciencia molecular. Por otro lado, aque-
lios que se basan esencialmente en los
modelos clasicos de la estructura mole-
cular se encuentran inclinados a creer que
dichos modelos son totalmente reduci-
bles a la fisica cuéntica pues la ciencia
fisica se supone que es mas basica que
la gqufmica y, en consecuencia, se en-

cuentra mucho mas préxima a lo que’

una ciencia apropiada debiera ser. Ade-
méas, el compartir términos comunes en

las teorias cldsicas y cudnticas también
contribuye a la relacién problemadtica
entre los conceptos quimicos cudnticos
y clésicos.

3. Empiezan a aparecer soluciones

En los dltimos tiempos se ha prestado
gran atencién a la idea de que los con-
ceptos cientificos cambian de contenido
segan sean empleados para explicar fe-
némenos substancialmente diferentes, Y
asi, es posible hablar de “electrones qui-
micos” y “electrones fisicos”, El significa-
do del concepto “electrén” es distinto en
ambos casos: el primero se asocia a una
masa fija y un tiempo de vida infinito, en
tanto el segundo se considera de masa
variable y un tiempo de vida finito. Ané-
logamente, el concepto “molécula” po-
see diferentes significados cuando se lo
considera como un agrupamiento estruc-
turado de &tomos que se mantienen uni-
dos por enlaces quimicos bastante rigi- -
dos o como un conjunto de nicleos y
electrones deslocalizados en el cual to-
das las particulas idénticas son indis-
tinguibles.

Parece resultar evidente que en Quimica
se usari, y probablemente siempre serd
asi, grupos de conceptos irreducibles y
no equivalentes que comparten una de-
nominacién comiin, tales como “4tomo”,
“molécula”, “estructura molecular”, “en-
laces quimicos”, etc. La sftuacién parece
no ser diferente respecto de la que en-
frentan los psic6logos, los antropélogos
y los economistas cuando se refieren a
las “necesidades humanas”. Dichas ne-
cesidades a las cuales hacen referencia
cada grupo disciplinario son a menudo
bastante diferentes ya que los seres hu-
manaos se pueden considerar validamen-
te como individuos, como miembros de
un agrupamiento social y como actores
politicos y econémicos en fa sociedad
de masas. Ademds, los variados signifi-
cados del término “necesidades huma-
nas” no son reducibles en dltimo térmi-
no a ningan conjunto primario de signi-
ficados basicos a partir de los cuales los
demds puedan ser derivados. En efecto,
nos encontramos bastante alejados de la
situacién reduccionista de poder tener
una ciencia de la economia y/o de la an-
tropologia derivable de la psicodinamica
freudiana o jungniana. El pluralismo en
los significados de los conceptos es un
hecho evidente en el quéhacer intelec-
tual, y-ello tiene importantes implican-
cias en el estudio, el desarrollo, la apli-
cacién y la ensefianza de la Quimica.
Resuita bastante claro que la posibilidad
de predecir todas las propiedades de un
sisterna quimico a partir de las solucio-
nes de la ecuacion de Schridinger se basa
en la suposicion de que la Mecénica Cuan-
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tica es suficientemente precisa a los fines
quimicos. Para esto, sin embargo, resulta
indistinto si la Mecanica Cudntica es ab-
solutamente precisa o no. Actualmente
estd bien establecido que la Mecénica
Cuéntica No Relativista no resulta suficien-
te para describir las propiedades de los
elementos pesados (por ejemplo, no pue-
de predecir que el mercurio es liquido a
temperatura ambiente). £n consecuencia,
al realizar célcutos mecano-cuénlicos pre-
cisos y exactos, se deben tener en cuenta
las correcciones relativisticas a la ecua-
cion de Schrédinger. Por otra parie, la
posibilidad de que en el caso de molécu-
las muy grandes, la Mecinica Cuéntica
brinde predicciones incorrectas {puntua-
lizado por vez primera por Primas en 1967)
no ha encontrado hasta el presente ningu-
na confirmacién experimental, En todos
los casos en los cuales la Mecanica Cudn-
“tica se aplica correctamente a los pro-
blemas quimicos, los resultados obteni-
dos no se desvian de aquellos medidos
experimentalmente, *

4. A MODO DE UNA CONCLUSION
ABIERTA
4.1. Pimera vision

Alguna vez dijo Einstein: «La Qufmica es
una ciencia muy importante e interesan-
te a la vez, pero resulta muy dificit para
los quimicos». Lo que sigue podria ser
entendido como una re-elaboracién de
esta afirmacion.

La Teoria Cudntica ha hecho posible lle-
gar a una explicacion satisfactoria de las
nociones bdsicas de la Quimica. Ya en
1859 Bunsen (un quimico y uno de los
fundadores de la Fisicoguimica) descu-
brié que los dtlomos emiten un espectro
caracterfstico para cada elemento quimi-
co. Eventualmente, esta propiedad lleg6
a constituirse en una herramienta impor-
tante en la Quimica Analitica y toda una
disciplina cientifica de innegable valor y
relevancia se ha conformado a partir de
ella: la Espectroquimica. Sin embargo,
la naturaleza de los espectros atémicos
permanecié indefinida hasta 1913 cuan-
do Bohr {un fisico) explicé el espectro
del dtomo de hidrégeno por medio de ta
teorfa cuéntica. Posteriormente, se pu-
dieron comprender los espectros de otros
elementos quimicos a través de la apli-
cacién de la Teorfa Cudntica, especial-
mente luego de! establecimiento de fa
ecuacion de Schradinger (1926). En 1921
Bshr explicd la naturaleza de la Tabla
Periédica de los elementos, uno de los

dos pilares de la teorfa quimica clésica. -

El otro pilar es la estructura quimica de
las moléculas. El hecho de que los 4to-
mos estdn unidos para constituir molé-
culas se puede explicar formalmente por
la formaci6n de las uniones quimicas en-

tre dtomos. La naturaleza del enlace
gquimico fue explicada por la teoria
cuédntica en 1927 por Heitler {un fisico)
y London (un fisico). Hiickel (un fisico)
dio una explicacién en 1931 de la es-
tructura electronica del benceno, un
verdadero enigma para los quimicos
que no podian resolver de manera al-
guna {aunque ellos trataron de hacer-
lo} desde mediados del siglo XIX.
Aunqgue hacia principios del siglo XX ya
era claro que la teorfa cuéntica es de ex-
traordinaria importancia para la compren-
si6n de los fenémenos quimicos, hasta
el presente la mayor parte de los quimi-
cos no llegan a comprenderla de un modo
satisfactorio. jPorqué? Nosotros pensa-
mos que ello se debe a que la teoria cuén-
tica usa un formalismo matemético ex-
tenso y complicado. Adn al dia de hoy
la teorfa cuéntica y sus consecuencias y
aplicaciones quimicamente relevantes se
ensefan a los quimicos de una manera
sobre simplificada (a menudo err6nea).
Naturalmente, esto es fatalmente asi cuan-
do los propios profesores no compren-
den lo que estan ensefando a los estu-
diantes. oo

£l resultado es lamentable: con unas po-
cas excepciones, los mismos quimicos
son lotalmente incapaces de aprehender
los mismos fundamentos de su propia
ciencia. La teoria cuéntica de los tlomos,
la teoria cudntica de la estructura quimi-
ca y la teoria cuantica de las reacciones
quimicas hoy dia son disciplinas muy
bien elaboradas pertenecientes al srea de
la Quimica Teérica. Desgraciadamente,
esta teoria es muy dificultosa para ser
comprendida y desarrollada creativamente
por los mismos quimices. En este terre-
no, la iniciativa la llevan los fisicos, los
denominados fisicos quimicos. Por ello,
no es de extrafiar que la Quimica Tebri-
ca este siendo cada vez mas una parte
de la Fisica, denominada quimica-fisica.
Sin embargo, no son pocos los quimicos
que hace algan tiempo han empezado a
comprender este estado de cosas a partir
de una educacion bésica en Fisicoqul-
mica que les ha hecho ver con bastante
claridad los distintos contenidos con-
ceptuales y asf han aprendido satisfac-
toriamente qué es en verdad la Quimi-
ca Tedrica.

4.2. Alternativas

La aprehensién adecuada de la Quimica
requiere que ella sea considerada tal
como es y no como ha sido artificialmen-
te dividida en dos partes disjuntas: teorfa
y principios por un lado y experimentos
y propiedades por el otro. En realidad
resulta necesario explicar, racionalizar y
sistematizar los fenSmenos y caracteristi-
cas materiales, fo cual conduce al desa-

rrollo y la aplicacidn de las teorias y el uso
juicioso de los principios, pero lo opuesto
no es Cierto, o sea que |a leoria determina
los hechos quimicos. Ademas, el conoci-
mierto y el empleo de las teorias y fos .
principios carecen de sentido si ellos no
tienen una base de hechos materiales (fe-
ndmenos quimicos, propiedades de las
substancias, caracteristicas fisicoquimicas,
datos experimentales, etc.) que pueden ser
comorendidos y racionalizados en (érmi-
nos de aquellos principios y teorias, Esta
deberia ser la acepcitn verdadera del tér-
mino “Quimica Moderna” y no como es
usual encontrar en muchos textos contem- .
poraneos la mera inclusién de algunos con-
ceptos tedricos que conllevan la intencién
de aparecer como novedosos y/o actua-
les, pero gue en realidad solamente sirven
para confundir al lector.

Lo que resta por ver es qué grado de des-
envolvimiento tendrdn Jas generaciones
futuras en este asunto y en que medida
podran enfrentar algunos de los desafios
planteados previamente en el sentido de
poder encarar el desarrollo de una teoria
especificamente quimica, dando asi res-
puestas satisfactorias a las necesarias re-
conceptualizaciones que seguramente se
habran de proeducir.

Uno de los factores que obran a favor de
una adecuada formacién en Quimica
Teérica es que los jdvenes muestran una
gran capacidad de manejo y compren-
sion de los medios informéticos, lo cual
facilita en mucho el acercamiento a esta
disciplina, En efecto, hasta no hace mu-
cho tiempo, el dictado de los cursos de
Quimica Tedrica era bisicamente ahstrac-
to, en el sentido de que solamente se
ponfa el acento en el dictado y explica-
cién de los conceptos de una manera
marcadamente formal. En el mejor de los
casos, se recurrfa a alguna clase de eje~
citacién por medio de demostraciones ted-
ricas complementarias del dictado de las
clases tedricas. Con el advenimiento de
grandes facilidades para adquirir hardware
y la accesibilidad manifiesta del software
asociado a los célculos atomicos y mole-
culares, ahora el dictado de esos cursos
puede ser adecuadamente realizado a tra-
vés de una labor integradora de los de-
sarrolios formales (clases teéricas), las ejer-
citaciones numéricas y deductivas (semi-
narios y clases de problemas) y los cél-
culos explicitos (clases précticas).
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