CIENCIA | FILOSOFIA | TEOLOGIA

@ DICCIONARIO INTERDISCIPLINAR AUSTRAL

Filosofia de la quimica

Martin Labarca

Modo de citar:

Labarca, Martin. 2016. "Filosofia de la quimica". En Diccionario Interdisciplinar Austral, editado por Claudia E. Vanney,
lgnacio Silva y Juan F. Franck. URL=https://dia.austral.edu.ar/Filosofia_de_la_quimica

Esta voz ofrece un estudio de algunos de los principales tépicos en la filosofia contemporanea de la quimica,
seleccionados de la literatura actual. En la Seccién 1 se revisan los obstaculos que han impedido el desarrollo de la
disciplina, asi como su vigoroso presente. La Seccidn 2 concierne al antiguo y complejo problema de la relacién entre
quimica y fisica. Dos ejemplos que involucran a estas dos disciplinas -el estatus ontoldgico de los orbitales atémicos y
el problema de la estructura molecular- se analizan en detalle en la Seccién 3 y la Seccién 4, respectivamente. El
problema de la naturaleza del enlace covalente se aborda en la Seccién 5. Una de las principales categorias del
mundo quimico es el concepto de “elemento”, nocién que muestra serias dificultades cuando tiene que elucidarse, y
gue se revisa en la Seccién 6. Algunos problemas concernientes a los fundamentos de la tabla periddica -el icono de la
ciencia quimica- se desarrollan en la Seccién 7. El renovado interés en el estudio de las clases naturales en el mundo
guimico se aborda en la Seccién 8. Por Ultimo, se describen algunos otros temas objeto de reflexién filoséfica, asi
como las tendencias en este campo de investigacion.

1 Breve historia de la filosofia de la quimica 1t

La historia de la filosofia de la ciencia del siglo XX, especialmente la tradicién anglosajona, muestra que los problemas
filoséficos de la quimica fueron practicamente ignorados o descuidados. La obsesién de los filésofos de la ciencia con
la fisica tedrica les llevd a prestar poca atencidn no sélo a la reflexién filoséfica sobre la quimica, sino también a otras
ramas de las ciencias. En el caso de la quimica, esta situacidn es particularmente sorprendente dada su rica historia
como disciplina cientifica y su posicién en el contexto actual de las ciencias naturales. Aunque la quimica tiene una
amplia popularidad desde mediados del siglo XIX, sélo existian unas pocas publicaciones aisladas en el campo de la
filosofia de la quimica en las primeras cinco décadas del siglo XX. En el periodo de 1949 a 1986, una serie de revistas
de Europa del Este publicaron obras filoséficas sobre diversos temas del mundo quimico (van Brakel 2000).

Las causas que han impedido el desarrollo de la filosofia de la quimica son variadas. Entre ellas, la mecéanica cuantica
ha jugado un papel decisivo en la relacién entre quimica y fisica: el impresionante éxito de la teoria condujo a muchos
fisicos y filésofos de la ciencia a aceptar que la quimica puede ser completamente reducida a la fisica. Este punto de
vista se expresa claramente en el famoso dictum de Paul Dirac en 1929, segun el cual la totalidad de la quimica puede
ser deducida a partir de la mecénica cuantica. Este tradicional supuesto no sélo priva a la filosofia de la quimica de
legitimidad como un campo de investigacion filoséfica, sino que también atenta contra de la autonomia de la quimica
como disciplina cientifica: mientras que la fisica resulta ser una ciencia “fundamental” que describe la realidad en sus
aspectos mas profundos, la quimica se concibe como una ciencia “meramente fenomenoldgica”, que sélo describe los
fendmenos tal como se nos aparecen. Esta supuesta diferencia entre ambas disciplinas esta de acuerdo con la
tradicional jerarquia de las ciencias naturales, enraizada en el pensamiento positivista de finales del siglo XIX. Debido
a su caracter fundamental, la fisica se encuentra en la parte superior de la jerarquia, mientras que la quimica es
relegada a una posicion inferior, en la medida en que, se supone, puede derivarse de las leyes fisicas fundamentales.

En estrecha relacién con este supuesto, es posible afiadir un realismo ingenuo adoptado, en general, por fisicos y
quimicos: el objeto de nuestro conocimiento es una Unica ontologia. Es decir, sobre la base de un enfoque
reduccionista de la relacién entre el mundo quimico y el mundo fisico, la quimica se considera s6lo un capitulo de la
fisica y los quimicos son percibidos como cientificos que hacen “fisica aplicada”. Pero, como subraya Nikos Psarros
(1998), esto lleva a la conclusién de que la quimica no es susceptible de anélisis filoséfico, y esto es en si mismo una
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afirmacion filosofica.

Existen ademas otros factores que han contribuido a demorar el desarrollo de la filosofia de la quimica como
subdisciplina. La percepcién de que la quimica estd estrechamente vinculada a la tecnologia (fabricacién de
medicamentos, productos industriales, etc.), ademas de cierta campafa anticientifica, y especialmente antiquimica,
en los medios de comunicacién junto con los problemas ambientales actuales, no favorecen la imagen de la quimica
en la sociedad. Otro argumento en contra de la existencia de un campo de investigacion interdisciplinario entre
filosofia y quimica se refiere a la ausencia de una “crisis” en la ciencia quimica que haya marcado el curso de su
evolucién. Esta crisis fue muy importante en el desarrollo de la fisica a principios del siglo XX con la llegada de la
mecanica cuantica y la teorfa de la relatividad. Del mismo modo, las teorias neodarwinianas modificaron en gran
medida el desarrollo de la biologia, cuyo espacio de pensamiento filoséfico se inicié en la década de 1970.

La negacidn de la filosofia de la quimica como un campo legitimo de investigacion filoséfica sufrié un importante giro a
mediados de la década de 1990, especialmente en Gran Bretafia, Estados Unidos y Alemania, junto con algunos
grupos aislados en Holanda, Bélgica e Italia que habian surgido a fines de 1980. Desde entonces, quimicos, filésofos e
historiadores de la quimica comenzaron a trabajar de manera relativamente formal, celebrando reuniones periddicas
en varios paises. Ademas, la construccién de puentes entre la quimica y las humanidades fue impulsada por la
industria quimica cuando la imagen pUblica de la quimica estaba en su peor momento (Schummer 2003). En 1994 se
llevaron a cabo una serie de conferencias internacionales en Londres, Karlsruhe, Marburgo y Roma. Desde 1997 la
International Society for the Philosophy of Chemistry lleva a cabo simposios anualmente. En los Gltimos afios, el
simposio se celebrd en Bogota (2011), Montevideo (2013) y Rio de Janeiro (2015) ampliando asf la subdisciplina a
Sudameérica.

Dos revistas surgieron en este contexto: Hyle - International Journal for Philosophy of Chemistry (desde 1995) y
Foundations of Chemistry (desde 1999). Algunas excelentes monografias y antologias se han publicado hasta la fecha
por prestigiosas editoriales (Oxford University Press, Boston Studies in the Philosophy of Science, Elsevier). Del mismo
modo, un foro de discusion en Internet (Philchem) lidera el intento de sumar a mayor nimero de quimicos vy filésofos a
esta emergente subdisciplina de la filosofia de la ciencia.

2 El problema de la relacién entre quimica y fisica 1t

Los historiadores de la ciencia saben muy bien que la quimica y la fisica son herederas de tradiciones muy diferentes.
La fisica moderna es el resultado de una combinacion inesperada pero fructifera del mecanicismo propuesto por
Descartes con el corpuscularismo formulado por Robert Boyle y otros pensadores britanicos. Por el contrario, la
guimica se puede considerar como una derivacién de la alquimia medieval, de la cual la quimica heredd un gran
interés en sus aplicaciones practicas. Mientras que la fisica tuvo como objetivo describir y explicar la realidad “en si
misma"”, los principales objetivos de la quimica siempre implicaron la manipulacién y transformacién de las sustancias.
Como consecuencia de ello, hasta la segunda mitad del siglo XIX, la quimica y la fisica eran dos disciplinas
independientes, cada una con sus propios objetivos y metodologias.

La situacién comenzé a cambiar con el advenimiento de la mecanica cuantica, cuyo impactante éxito dio sustento a la
idea de que la quimica es una rama de la fisica: la quimica supuestamente se ocupa de sistemas complejos y procesos
particulares que, sin embargo, podrian ser descritos y explicados exclusivamente mediante la teoria cuantica. Ya en
1929 Paul Dirac expresaba la conviccién de que, puesto que las leyes fundamentales que rigen el comportamiento de
los componentes del &tomo se han vuelto conocidas, hacer quimica significa lidiar con las ecuaciones suministradas
por la fisica: “Las leyes subyacentes necesarias para la teoria matematica de una gran parte de la fisica y la totalidad
de la quimica son asi completamente conocidas, y la dificultad radica en que sélo las aplicaciones exactas de estas
leyes llevan a ecuaciones que resultan demasiado complejas para ser resueltas” (Dirac 1929, 714).

La afirmacién de Dirac se considera habitualmente como el pronunciamiento mas claro acerca de la derivabilidad de la
quimica respecto de la fisica. Sin embargo, una afirmacion anterior del fisico Paul Langmuir en 1921 apenas se
conoce, aunque expresa una posicién ain mas fuerte: “Creo que dentro de unos pocos afios vamos a ser capaces de

2/20



Martin Labarca CIENCIA | FILOSOEFIA | TEOLOGIA

Filosofia de la quimica @ DICCIONARIO INTERDISCIPLINAR AUSTRAL

deducir el 90 por ciento de todo lo que esta en los libros de texto de quimica, deducirlo como usted lo necesite, desde
principios ordinarios simples, conociendo hechos definidos en lo que se refiere a la estructura de los dtomos” (citado
en Scerri 1994, 162). Esta visién adquirié rapidamente el estatus de un dogma, y fue adoptada por muchos autores
que trabajan en los campos de la quimica, la fisica y la filosofia.

El problema de la relacién entre quimica y fisica, generalmente conocido como “el problema de la reduccién de la
quimica a la fisica”, es el tépico de mayor madurez de la subdisciplina. Este problema puede plantearse de la
siguiente forma: ;Cual es la relacién entre el mundo quimico y el mundo fisico? ;Es la quimica una disciplina cientifica
auténoma o, por el contrario, es una mera rama de la fisica? ¢Existe una relacién de interdependencia entre ambas
disciplinas?

Cuando el problema a abordar es la reduccién, el primer paso es distinguir entre reduccién ontoldgica y reduccién
epistemoldgica. En su versién tradicional, la reduccién ontoldgica se refiere a la dependencia ontoldgica de las
entidades, propiedades y regularidades de un estrato de la realidad sobre las entidades, propiedades y regularidades
de otro estrato considerado como ontolégicamente fundamental. Por lo tanto, el reduccionismo ontoldgico es una tesis
metafisica que postula la prioridad ontoldgica de un cierto nivel de la realidad a la que todos los otros niveles se
reducen directa o indirectamente. La reduccién epistemoldgica se refiere a la relacidn entre las teorias cientificas: una
teoria se puede reducir a otra cuando puede deducirse de esta Gltima. Por tanto, el reduccionismo epistemoldgico es
una tesis epistemoldgica segun la cual la ciencia puede ser -o deberia ser- unificada deduciendo todas las teorias
cientificas a partir de una privilegiada.

Sélo en las Ultimas décadas algunos autores han comenzado a argumentar en favor de la liberacién de la quimica de
las limitaciones impuestas por el pensamiento fisico. En algunos casos, la autonomia de la quimica como disciplina
cientifica es defendida sobre la base de argumentos histéricos, enfatizando las diferentes tradiciones histéricas que
han marcado la evolucién de la quimica y de la fisica (Vancik 1999). Sin embargo, la linea habitual de argumentacién
propuesta por los fildsofos de la quimica para defender la autonomia de la quimica sefiala la imposibilidad de reducir
algunos conceptos quimicos (ej. composicién, enlace o estructura molecular) y propiedades (ej. quiralidad) a la fisica
fundamental. En otras palabras, se argumenta que la reduccién epistemolégica de la totalidad de la quimica a la fisica
es imposible. Por ejemplo, Vemulapalli y Byerly (1999) afirman que la reduccion epistemoldgica falla incluso en casos
relativamente simples: en general, las propiedades de un sistema quimico no pueden explicarse en términos de las
propiedades de los microcomponentes fisicos; e incluso cuando las propiedades de un macrosistema quimico se
pueden derivar de esos microcomponentes, esto requiere supuestos adicionales relacionados con los fendmenos
macroscopicos.

Van Brakel (1997) analiza la tradicionalmente aceptada reduccién de la termodindmica a la mecénica estadistica
sefialando correctamente que, en general, la temperatura no puede definirse como la energia cinética molecular
media: esto es verdadero para gases perfectos compuestos de moléculas ideales (“bolas de billar”) en movimiento
aleatorio, pero no para sélidos, plasmas o en el vacio. Seglin van Brakel, todos los problemas que involucran reduccién
intertedrica parecen relacionarse con la nociéon macroscépica de equilibrio, una nocién central de la termodinamica:
por ejemplo, el concepto macroscépico de temperatura sélo tiene sentido para sistemas en equilibrio pero,
microscépicamente, no hay tal cosa como equilibrio.

Desde una perspectiva similar, Scerri y Mclntyre (1997) introducen la distincion entre “reduccién cuantitativa” y
“reduccién conceptual”. La primera se refiere al calculo de propiedades quimicas a partir de teorias fisicas, en
particular, de la mecdanica cuantica. Esta clase de reduccién requiere técnicas de aproximacién que sélo pueden
justificarse sobre una base post hoc, esto es, sobre la base de datos observados experimentalmente. Por otra parte, la
reduccién conceptual se refiere a la definicién de conceptos quimicos en términos de conceptos fisicos. Segln los
autores, esta forma de reduccién no es posible debido a la propia naturaleza de los conceptos quimicos: los conceptos
de composicién, enlace o estructura molecular no pueden expresarse sino sélo en un nivel quimico. Como resultado
de la imposibilidad de ambas reducciones, deberiamos “renunciar a reducir epistemoldgicamente la quimica a la
fisica” (Scerri y Mcintyre 1997, 220).

En resumen, la idea tradicional de que la quimica es una rama de la fisica ha comenzado a ser cuestionada al
sefalarse que los conceptos quimicos y las leyes dificiimente se pueden deducir de las teorias fisicas. En particular,
nociones quimicas centrales como enlace, quiralidad, forma molecular u orbital, entre otras, no son susceptibles de
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tratamiento mecanico-cuantico riguroso. Por supuesto, tal fracaso garantiza la autonomia metodoldgica de la quimica
como disciplina cientifica: en la medida en que existan conceptos genuinamente quimicos, los quimicos pueden
continuar con su trabajo sin preocuparse, ya que los fisicos no van a reemplazarlos en los laboratorios.

Las discusiones acerca de la supuesta reduccién de la quimica a la fisica siguen la filosofia tradicional de la ciencia del
siglo XX al centrarse en cuestiones epistemoldgicas: la conclusién es que no todos los conceptos y leyes de la quimica
pueden deducirse a partir de los conceptos y las leyes de la fisica. Sin embargo, las cuestiones ontoldgicas
normalmente no van mas alld de aceptar incondicionalmente la reduccién ontoldgica.

Sin embargo, cuando se ignoran las cuestiones ontoldgicas se pierde de vista una importante pregunta filoséfica: ;Por
qué es la quimica una ciencia “secundaria”? La respuesta a esta pregunta depende en gran medida del supuesto de la
reduccion ontoldgica: si el mundo fisico reductor tiene prioridad ontoldgica sobre el mundo quimico reducido, los
conceptos quimicos que no son reducibles a la mecdanica cuantica refieren a entidades aparentes o secundarias
dotadas de un estatus ontoldgico derivado; por ejemplo, la nocidn de forma molecular resulta ser, en palabras de la
Woolley (1982, 4), sélo una “poderosa e iluminadora metafora”.

Algunos filésofos de la quimica han dirigido su atencién a cuestiones ontoldgicas relacionadas con el caracter
referencial de las descripciones quimicas. Uno de ellos es van Brakel (2000), quien afirma que es necesario abandonar
el paradigma del espejo de la naturaleza, segln el cual cada espejo brinda una imagen auténoma diferente del mundo
(o parte de él), pero uno de los espejos -la fisica ideal- muestra la realidad tal como es (ontoldgicamente hablando):
los otros espejos brindan meras apariencias sin significado cdsmico. Segln este autor, este paradigma deberia
abandonarse negando la relacién asimétrica entre quimica y fisica, y afirmando que no existe descripcién privilegiada.
Ademas, van Brakel subraya el hecho de que el fracaso de la reduccién epistemoldgica no tiene implicancia alguna en
la interpretacion de los conceptos quimicos y su relacién con lo que es “real”. Si no hay una descripcién privilegiada,
tanto los conceptos quimicos como los mecénico cuanticos pueden ser “poderosas y esclarecedoras metaforas”. Sobre
esta base, van Brakel concluye que deberiamos ser lo suficientemente tolerantes para dejar el mismo “espacio
ontoldgico” para el agua “manifiesta”, el agua en términos de la teoria termodindmica de las sustancias, la estructura
molecular del agua (“construida” fuera de las mediciones espectroscépicas), las ecuaciones mecdanico cuanticas
“correctas” para una molécula de agua aislada, y para los experimentos con moléculas de agua aisladas que,
dependiendo de la técnica de medicién, muestran aproximadamente la estructura molecular “clasica”.

Lombardi y Labarca (2005, 2006) han subrayado que el fracaso de la reduccién epistemoldgica no es lo
suficientemente fuerte como para eliminar la idea de una dependencia jerarquica de la quimica en relacién con la
fisica. El rechazo de la posicién secundaria de la quimica y la defensa de la legitimidad de la filosofia de la quimica
requiere una perspectiva filoséfica radicalmente diferente, que niega no sélo la reduccién epistemoldgica sino también
la reduccion ontoldgica. En este sentido, tales autores proponen un pluralismo ontolégico filoséficamente fundado
para apoyar la autonomia ontolégica del mundo quimico y, con ello, revertir la idea tradicional de la “superioridad” de
la fisica en el contexto de las ciencias naturales. Mientras algunos autores se muestran escépticos acerca de los
alcances de la autonomia ontoldgica propuesta (Needham 2006a), otros consideran que esta posicion filoséfica abre
un camino para abordar el problema (Scerri 2005, Mcintyre 2007). El debate se ha reanimado recientemente con un
trabajo de Manafu (2012) donde se critica la tesis del pluralismo ontoldgico, y una réplica junto con nuevos
argumentos en favor de la autonomia ontoldgica de la quimica por parte de Lombardi (2013).

Al mismo tiempo, las nociones de “emergencia” (Luisi 2002, Bishop 2005) y “superveniencia” (Newman 2008) se han
propuesto para comprender la relacién entre mundo quimico y mundo fisico. En este complejo escenario, se ha
argumentado que, dada la enorme variedad de posibles relaciones intertedricas, la proliferacién de definiciones de
reduccién, superveniencia, emergencia, unificacidn, etc., un posible camino a seguir es brindar representaciones
perspicaces de la practica de la quimica, vale decir, analizar casos de estudio y los nuevos debates acerca de ellos, en
lugar de proseguir con disputas acerca de si la quimica puede ser reducida a la fisica, superviene de ella 0 ambas
disciplinas pueden unificarse, y preocupaciones “metafisicas” similares (van Brakel 2003). Segun van Brakel (2003), la
pregunta “;Puede reducirse la quimica a la fisica?” carece de sentido ya gque los términos ‘quimica’ y ‘fisica’ son
demasiado vagos. Por tanto, sefiala el autor, necesitamos preguntas mas concretas tales como “;Se puede brindar
una descripcion mecanico estadistica 0 mecanico cuantica del punto triple en el equilibrio sélido, gas, liquido?” o bien
“;Podemos entender la nocién de ‘sustancia quimica’ en un discurso mecanico cuantico?”.
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3 El estatus del concepto de orbital 1

Como se destacé anteriormente, la relacién entre quimica y fisica es uno de los tépicos mas debatidos en la filosofia
moderna de la quimica, ya que apunta al corazén mismo de la cuestién sobre la autonomia de la quimica. En la
actualidad, hay un amplio consenso acerca de la imposibilidad de reducir el conjunto de la quimica a la fisica: los
conceptos y las leyes de la quimica no pueden ser completamente traducidos ni reducidos a los conceptos y las leyes
de la mecanica cuantica. Sin embargo, las cuestiones ontoldgicas fueron casi ignoradas bajo el supuesto de reduccién
ontoldgica: las entidades quimicas, cuando se analiza adecuadamente, no son otra cosa que entidades fisicas
extremadamente complejas. En este sentido, el debate sobre el estatus ontolégico de los orbitales atémicos es un
ejemplo interesante para ilustrar cémo los problemas filoséficos tienen una repercusién relevante no sélo en los
fundamentos de la quimica, sino también en la forma en que la quimica se ensefia y se aprende.

El concepto de orbital es una nocién clave en la ciencia quimica: se utiliza para explicar enlace, estructura quimica y
reactividad. Las discusiones acerca de su significado quedaron cdmodamente confinadas al ambito epistemoldgico
hasta fines de la década de 1990, particularmente en el campo de la educacién en quimica. Pero el contexto general
del debate comenzé a cambiar en septiembre de 1999, cuando una noticia conmocioné a las comunidades quimica y
fisica. En su portada, la prestigiosa revista Nature anuncié que los orbitales atémicos d de la cuprita (Cu,0) habian
sido fotografiados por primera vez. Esa primera afirmacion fue seguida inmediatamente por una serie de comentarios,
y las imagenes obtenidas por el grupo de investigacion de la Arizona State University fueron identificadas de manera
acritica con los orbitales atémicos, tal como se presentan en los libros de texto. La noticia fue considerada como uno
de los eventos mas importantes de la quimica en ese afio, y lo mismo ocurrié en el dmbito de la fisica.

El informe de la observacion de orbitales atémicos llevé el debate directamente al terreno ontoldgico: ahora el
problema resultaba ser la cuestidn de decidir acerca de si los orbitales atémicos existen o no. En particular, en la
comunidad filoséfica se presentaron diferentes argumentos a la conclusién de que la visualizacién de orbitales es
imposible por razones conceptuales. Incluso John Spence, el lider del equipo responsable del experimento, reconocié
ese punto: cualquier similitud entre las imagenes reportadas y los orbitales de los libros de texto era totalmente
fortuita. Aunque el debate filoséfico parecia estar decidido teéricamente en favor de la no observabilidad de los
orbitales, distintos experimentalistas siguieron reportando la visualizacién de orbitales, inclusive de orbitales
moleculares.

En dos articulos publicados poco después del anuncio, Eric Scerri (2000a, 2001) enfrenté decididamente el nuevo
problema ontoldgico y expresd su posicidén con claridad. Segun él, los experimentos reportados como “visualizacién de
orbitales” fueron malinterpretados, dado que los orbitales no son observables. Y tal inobservabilidad no depende de
deficiencias experimentales, sino del simple hecho de que el término ‘orbital’ carece de referente: los orbitales no
pueden ser observados ya que, estrictamente hablando, no existen.

Este debate es una manifestacién de un problema que tiene profundas consecuencias para la ensefianza de la
quimica, ya que los docentes de la disciplina no pueden prescindir del concepto de orbital en su ensefianza. Algunos
autores han sefialado que esta posicién choca con el supuesto segun el cual la mecanica cuantica tiene la Gltima
palabra sobre el tema: sélo el concepto de funcién de onda es legitimo; el término ‘orbital’ no tiene ninguna referencia
en el mundo real. En particular, el punto de vista realista sobre los orbitales adoptado por los profesores de quimica
resulta ser incompatible con su propia posicién cuando introducen la mecanica cudntica como la teoria explicativa
subyacente de los fenémenos quimicos. Este problema es explicitamente sefialado por Scerri (2000b) cuando planteé
la pregunta: “;Pueden los orbitales ser reales en quimica pero no en fisica?”. Parece bastante claro que esta situacién
paraddjica tiene consecuencias negativas para una profunda comprensién de la disciplina por las siguientes razones:
a) los estudiantes se enfrentan a la alternativa de vivir en una especie de “esquizofrenia conceptual” o aceptar que la
quimica describe fenémenos meramente aparentes o “metafdricos”; y b) si la definicién “correcta” del concepto de
orbital atédmico sélo radica en el campo de la fisica, los estudiantes que deciden estudiar quimica encontrarian que los
libros de texto de su propia disciplina brindan una definicién “incorrecta” del concepto. Esta situacién parece ser
también inadecuada desde el punto de vista metodoldgico.

Como era de esperar, algunos educadores quimicos reaccionaron al enfoque normativista de Scerri, afirmando que la
interpretacidn no-realista tendrd poco impacto sobre el uso de los orbitales en la ensefianza de la disciplina. A partir
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de ésta y otras criticas, Scerri (2006) comenz6 a mitigar su posicién adoptando finalmente una posicién intermedia: si
bien los orbitales no pueden observarse de acuerdo con la mecanica cuantica, los profesores pueden emplearlos de
manera realista pero sefialando cuidadosamente sus limitaciones.

Labarca y Lombardi (2010) han analizado el problema del concepto de orbital a la luz de los argumentos que niegan
su caracter referencial desde el punto de vista ontoldgico. El punto de partida fue analizar la relacién entre mecanica
cudntica y quimica molecular. Mientras que en mecanica cuantica ‘orbital’ es un término que no refiere, en quimica
molecular los orbitales existen como regiones espaciales que explican la forma de las moléculas locales e individuales.
El argumento para rechazar la existencia de orbitales, sefialan los autores, se basa en una premisa fundamental: la
identificacion entre ‘orbital’ y ‘funcién de onda’. Los autores ponen en cuestién tal identificacién preguntdndose
entonces si éste es el concepto de orbital utilizado en quimica para hablar de las formas de los orbitales o para
explicar el enlace quimico. Algunos autores han cuestionado estas afirmaciones, sefialando que dependen de cémo se
interpreten los términos ‘orbital’ y ‘observacién’ (Mulder 2011).

4 El problema de la estructura molecular 1

La nocién de estructura molecular tiene un papel explicativo central en quimica. La idea de una disposicién
tridimensional definida de dtomos unidos por una red de enlaces quimicos que posee movimiento translacional,
rotacional y vibracional es uno de los pilares de la ciencia quimica. Sabemos que la forma de las moléculas determina
sus propiedades fisicas, quimicas y bioldgicas. El modelo clasico de estructura quimica ha actuado como una fructifera
guia en la investigacién quimica desde mediados del siglo XIX, y alguna veces es denominada “teoria molecular folk”
(folk molecular theory) (Ramsey 1997).

La controversia acerca del estatus ontolégico del concepto de estructura molecular tuvo su punto de partida en el
controvertido y desafiante articulo del quimico teérico Guy Woolley en 1978 (Woolley 1978). El autor sefiala que,
desde el punto de vista de la teoria cudntica, la nocién de estructura molecular no es una propiedad intrinseca de los
sistemas quimicos. En el mismo sentido, Primas (1983) puntualiza que la estructura molecular es sélo una poderosa y
reveladora metafora que no se corresponde con la realidad descrita por la mecdnica cuantica. Weininger (1984)
sostiene que, de ser asi, la idea fundamental de que las moléculas se construyen de forma aditiva a partir de los
atomos, que conservan su identidad esencial dentro de la molécula, se pone en tela de juicio. Sin embargo, Woolley
(1982) hace hincapié en que el concepto de estructura molecular no debe ser abandonado en guimica, al tiempo que
recuerda que dicha nocién surgié en un contexto cientifico muy diferente del actual. Por su parte, como sefiala Scerri
(2000b), la mayoria de los quimicos reaccionaria con incredulidad a la idea de que la estructura molecular es sélo una
“iluminadora metafora”, ya que es un concepto central en la quimica moderna. La evidencia de su existencia
proporcionada por la espectroscopia y otras modernas técnicas de microscopia rechazaria tal punto de vista.
Precisamente sobre esta base Ramsey (1997) defiende una interpretacidn realista del concepto de estructura
molecular. Argumenta que, mediante el uso de una descripcidn fisica del concepto, se aprecia que es ontoldgicamente
reductible, aunque de manera aproximada. En consecuencia, la estructura molecular es un concepto aproximado con
limites definidos. Ademas, sefiala -contra Woolley y Primas- que cuando el concepto se interpreta correctamente, es
un “objeto de creencia”.

De acuerdo con el reduccionismo ontolégico, la quimica molecular refiere a la ontologia cuantica; por lo tanto, los
compromisos ontoldgicos de la quimica resultan estar basados finalmente en la mecanica cuantica. Lombardi y
Castagnino (2010) afirman que la confianza en la existencia de las entidades fisicas descritas por la mecanica cuantica
no tiene en cuenta los problemas de interpretacién de la teoria, las dificultades se observan solamente del lado de la
quimica, mientras que las cuestiones altamente controversiales del lado de la fisica se ignoran. Los autores analizan
como ejemplo el caso de la aproximacién de Born-Oppenheimer, tradicionalmente el recurso formal para conectar las
descripciones quimicas y cuanticas de sistemas moleculares. Lombardi y Castagnino sefialan que una importante
cuestién del lado de la fisica permanece inadvertida: el hecho de que los nicleos puedan ser tratados como particulas
clasicas se encuentra en conflicto con la interpretacion ortodoxa de la mecanica cuantica.

Admitiendo que la forma molecular no es un fenémeno del que puede dar cuenta la mecdnica cuantica por si misma,

6/20



Martin Labarca CIENCIA | FILOSOFIA | TEOLOGIA

Filosofia de la quimica @ DICCIONARIO INTERDISCIPLINAR AUSTRAL

algunos autores han recurrido a la idea filoséfica de emergencia. Tal es el caso de Hendry (2010), quien apela a dicha
nocién como una forma de superar el estancamiento actual en el que se encuentra el debate concerniente a la
reduccién epistemoldgica de la quimica, segln su consideracién. En particular, el autor propone la idea de
‘emergencia ontolédgica’ de la estructura molecular con respecto a los sistemas mecdénico-cudntico de ndcleos y
electrones que interactlan mediante fuerzas electrostaticas.

En un articulo relativamente reciente, Cerro y Merino (2009) ponen en cuestién las limitaciones del modelo clasico.
Los autores analizan el caso de las moléculas con una estructura fluxional -es decir, en constante cambio-, por ende
sin una estructura definida como el ciclohexano, el pentacarbonilo de hierro y el pentafluoruro de fésforo. Y ain mas
interesante es el caso del bulvaleno (C,, H,,) donde los dtomos de carbono y de hidrégeno son equivalentes, y a la
temperatura de 120°C carece de enlaces carbono-carbono permanentes. La existencia de estas moléculas les permite
a los autores argumentar en favor de concebir la estructura molecular como una propiedad dindmica de respuesta, y
no como una propiedad estatica.

La nocién de estructura molecular estd estrechamente relacionada con la idea de identidad molecular. En efecto, en
casi todas las descripciones quimicas se considera que una molécula conserva su identidad cuando cambia su forma o
estructura mediante vibraciones o rotaciones, pero la pierde cuando se forman o se rompen enlaces covalentes para
producir una nueva estructura. Asi, el concepto de estructura molecular concentra interesantes preguntas, a saber:
¢Es un concepto reductible o irreductible? ;Es simplemente una nocién que no tiene ninguna relacién con la realidad?
¢Es un aspecto esencial de la identidad molecular?

Como puede observarse, el origen del conflicto sobre la interpretacién de la forma molecular tiene sus raices en el
advenimiento de la mecdnica cudntica en el campo de la quimica. Desde esta perspectiva, la nocién de estructura
carece de referente, dada la incerteza de la posicion y de la trayectoria de los componentes moleculares. Pero, al
mismo tiempo, el concepto de estructura molecular desempefia un papel central en las explicaciones quimicas,
incluso sobre un tema tan basico como la identidad de las moléculas. ;Cual es entonces el referente del término
‘estructura molecular’? El debate, como se observa, esta lejos aln de saldarse.

5 La naturaleza del enlace quimico 1

La nocién de “enlace” es uno de los conceptos centrales de la ciencia quimica. De hecho, muchas de las
investigaciones en la quimica moderna se enfocan sobre las propiedades dindamicas y el enlace quimico. Las teorias
actuales sobre el tema son herederas de los trabajos de Irving Langmuir, Walther Kossel y, sobre todo, de Gilbert
Newton Lewis en las primeras décadas del siglo pasado. Con notable perspicacia, Lewis desarrollé su teoria varios
afios antes de la aparicién de la mecdnica cuantica y del concepto de orbital. En 1916 publicé un articulo, “El &tomo y
la molécula”, que permitié la comprensién de la naturaleza de los enlaces entre dtomos no metalicos. El articulo
también sent6 las bases de nuestra comprension actual de otro concepto fundamental de la quimica moderna: la
estructura molecular. La teoria desarrollada por Lewis conceptualiza un enlace covalente como un par de electrones
compartidos entre dtomos.

Con el advenimiento de la mecdnica cuantica en 1925-1926, una molécula se trata entonces como un sistema de
electrones y nlcleos que interactlan electrostaticamente. La concepcién mecanico cuantica del enlace quimico
condujo a muchos de los esfuerzos para desarrollar las funciones de onda para la descripcién de las propiedades de un
atomo o una molécula dentro del formalismo de dicha teoria. De esta manera, dos teorias rivales proporcionaban una
descripcién del enlace quimico en términos formales: la teoria de enlace de valencia (EV) y la teoria del orbital
molecular (OM).

5.1 La teoria del enlace de valencia 1

La primera aplicacion de la mecanica cuantica a un sistema quimico fue desarrollada por los fisicos alemanes Walter
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Heitler y Fritz London en 1927, y se convirtié en la base para los tratamientos posteriores del tema. En este trabajo los
autores utilizan una técnica perturbacional para resolver la ecuacién de Schrédinger independiente del tiempo de una
funcién de onda electrénica construida para representar la molécula de hidrégeno (H,). Para elaborar tal funcién de
onda, el sistema se concibe compuesto de dos nicleos y dos electrones completamente separados. Sobre esta base,
la funcién de onda se representa como sigue:

W =W,(1) W,(2)

donde 1y 2 representan los electrones y ¥, y W, denotan las funciones de onda atémicas del hidrégeno en el estado
basal (1s) para los nlcleos a y b respectivamente. Debido a que los electrones son particulas indistinguibles y
cumplen con el principio de exclusién de Pauli, existiria también una segunda posibilidad equivalente para representar
la molécula en la cual los electrones cambian de ntcleo al cual se encuentran asociados:

W =U,(2) V(1)

Estas dos posibilidades son dos descripciones igualmente aceptables del sistema, de modo que la mejor forma de
representar la molécula de H, es mediante una combinacién lineal de las dos posibilidades:

W=W,(1) W,(2) + V,(2) V,(1)

Al resolver esta ecuacién para encontrar la energia del sistema enlazado, se encontré que en el enlace del hidrégeno
molecular hay un fuerte componente electrostatico, pero la mayor parte de la energia provenia de la naturaleza
mecanico cuantica del sistema, que fue descrita como una energia de intercambio o de resonancia, la cual
corresponde al intercambio de los dos electrones tal como se describe en el enfoque EV.

Si bien es posible disefiar estructuras de Lewis que representen las posiciones de los electrones en las moléculas, de
acuerdo con la mecdnica cudntica el estado real de la molécula es un hibrido entre diferentes estructuras resonantes
cldsicamente ligadas y, por tanto, se representa como una superposicién de los estados correspondientes a tales
estructuras clasicas. Sin embargo, la EV no queda al margen de la quimica estructural, porque cada término de la
funcién de onda corresponde a una estructura quimica definida.

El trabajo de Heitler y London fue considerado como la demostracién de la base mecanico cuantica del enlace
guimico. De acuerdo con Harris (2008), este trabajo ha constituido la base del argumento segun el cual la quimica
puede ser tedricamente reducida a la fisica. Pese a la amplia aceptacién del trabajo inicial de Heitler y London, Linus
Pauling fue el responsable de popularizar el enfoque EV dentro de la quimica. En particular, la generalizacién a las
moléculas poliatdmicas se debid a los trabajos de Pauling, John C. Slater, Henry Eyring, Michael Polanyi y George
Wheland.

5.2 La teoria del orbital molecular 1

Al mismo tiempo que se desarrollaba la EV, surgié un enfoque alternativo para explicar el enlace quimico. La teoria del
orbital molecular se basaba en dos supuestos fundamentales. El primero de ellos, denominado campo autoconsistente
(SCF por sus siglas en inglés), considera que para un electrén cualquiera su distribucién de carga media es
exactamente igual a la obtenida cuando de la ecuacidn de Schrédinger se toma el campo potencial como debido a las
cargas de los nucleos y al promedio de la carga de los otros electrones. Para obtener la funcién de onda de un electrén
se requiere asumir la funcién de onda de los otros, y para encontrarla es necesaria una segunda suposicién: cuando
un electrén estd cerca de un ndcleo particular en un sistema molecular, todas las fuerzas que acttan sobre él son
debidas a ese nucleo y a los electrones cercanos al mismo. La funcién de onda de ese electrén es muy aproximada a
la funcién de onda del dtomo aislado. Para representar estas dos caracteristicas basicas de la OM, la manera mas
apropiada para generar una funcién de onda molecular para cada electrén es mediante una combinacién lineal de
orbitales atémicos (CLOA). Esta funcién de onda se denomina orbital molecular y de ahi debe su nombre la teoria. La
misma se debié principalmente a la obra de Friedrich Hund y Robert Mulliken, con importantes contribuciones de John
Lennard-Jones, Erich Hiickel y Charles Coulson.
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En el caso de la molécula de hidrégeno los dos orbitales atdmicos (1s) del estado basal se pueden combinar de dos
maneras diferentes. La primera combinacion ¥* da como resultado una funcién simétrica con respecto al plano de los
dos nucleos, y la segunda W° da como resultado una funcién antisimétrica:

V=Wa+WboW =Wa-Wp

La combinacion simétrica es de menor energia que la de los orbitales atémicos 1s del hidrégeno separados; por ello,
en este caso, el orbital molecular se denomina de enlace. Cuando la combinacién es antisimétrica el orbital molecular
es de antienlace. Los electrones en una molécula descrita por la OM son afiadidos de forma adiabatica al sistema
molecular, de tal manera que primero ocupan los orbitales moleculares de menor energia y, dado el principio de
exclusién de Pauli, s6lo pueden ocupar orbitales moleculares un par de electrones que tengan espin contrario. Segun
la OM, la combinacién de orbitales moleculares que son ocupados por diferentes electrones es la mejor manera de
describir una ecuacién de onda para la molécula de hidrégeno, en la cual los dos electrones se encuentran en el
orbital molecular de enlace W

WV =W(1) W(2) = [W,(1) + V(1T [V,(2) + W,(2)]

A diferencia de la descripcion que brinda la EV, en la OM un solo electrén puede describir la funcién de onda de un
sistema molecular. Este es el caso de un orbital molecular ocupado por un electrén en la molécula H,", el cual permite
asociar un mismo electrén a dos ndcleos atémicos diferentes.

La OM fue considerada como una mejor alternativa para superar los limites mostrados tanto por la teoria electrénica
de Lewis como por el modelo de repulsién de pares de electrones de la capa de valencia (RPECV). En particular, OM
puede explicar fenémenos tales como la presencia de compuestos deficientes en electrones (por ejemplo, el
diborano), la estabilidad de las especies H," y el paramagnetismo del oxigeno. En esta teoria, los electrones ya no se
encuentran en los 4&tomos o entre pares de dtomos, sino que estdn deslocalizados en toda la molécula y ocupan
orbitales denominados ‘orbitales moleculares’. Esto implica que los electrones ya no se limitan a los enlaces
individuales; por el contrario, la teoria asigna electrones a la totalidad de la molécula. Por lo tanto, el enlace covalente
se describe ahora en términos de orbitales moleculares distribuidos en toda la molécula.

5.3 Dos explicaciones del enlace quimico 1

Un analisis superficial de las dos teorias podria llevar a concluir que OM y EV sélo difieren en el conjunto de
aproximaciones necesarias para generar la funcién de onda. Sin embargo, una reflexién mas detenida revela que hay
profundas diferencias conceptuales entre estas dos explicaciones.

La primera diferencia importante reside en la construccién de la funcién de onda. EV se centra en el par de electrones
responsable de la unién covalente mediante el analisis de la molécula de H,. Por su parte, OM toma una especie
molecular, el ién hidrégeno molecular H,*, como punto de partida. Asi, en la EV, los electrones se localizan en enlaces
individuales, mientras que en la OM, por el contrario, los electrones estan deslocalizados en los orbitales moleculares
en toda la molécula. Otra divergencia consiste en la representacion de la molécula suministrada por las dos teorias. En
la EV una molécula se representa como un grupo de dtomos unidos entre si por medio de la superposicion localizada
de orbitales atédmicos de la capa de valencia. Por el contrario, en la OM una molécula se representa como una
coleccién de nucleos con orbitales moleculares deslocalizados en toda la molécula.

Ahora bien, ;cudl ha sido el grado de aceptacién de ambas teorias en la comunidad cientifica? En el momento de su
formulacién, EV fue adoptada inmediatamente por los quimicos, siendo la primera teoria que describié
cuantitativamente un enlace quimico. Sin embargo, OM comenzé gradualmente a ganar aceptaciéon debido a su facil
aplicacién en las computadoras. A pesar del predominio de esta teoria en la quimica computacional, los quimicos
utilizan el esquema conceptual de la EV, principalmente en quimica organica para el disefio de nuevas moléculas y
nuevas reacciones.

Desde la década de 1980, EV comenzd a resurgir convirtiéndose en una alternativa atractiva a OM, aunque debe
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puntualizarse que nunca fue eclipsada por OM en los libros de texto de introduccién a la quimica. La mayoria de los
quimicos aceptaron la superioridad de OM sobre EV para los estudios cuantitativos, pero continuaron empleando esta
Gltima debido a su claridad conceptual para racionalizar las ideas quimicas en forma cualitativa. Actualmente, ambas
teorias desempefian papeles complementarios (Shaik y Hiberty 2008), y su uso depende de los factores considerados
relevantes para cada propésito: facil implementacién computacional, facil visualizacién, ventaja para la ensefianza,
etc.

En la nueva literatura filoséfica sobre el tema, el punto de partida es el trabajo de Robin Hendry (2008a). Este autor
establece dos concepciones del enlace quimico: la estructural y la energética. La primera tiene sus raices en la teoria
quimica estructural que se inicié alrededor de 1860 a partir de los trabajos de August Kekulé; de acuerdo con esta
teorfa, una molécula es una entidad compuesta de dos 0 mds atomos que se mantienen unidos. El propésito central de
la concepcidn estructural del enlace covalente es retener las ideas explicativas suministradas por las férmulas
estructurales clasicas. Por lo tanto, desde este punto de vista, los enlaces quimicos son, al menos para las sustancias
moleculares, las partes materiales de la molécula responsables de las relaciones submoleculares espacialmente
situadas entre los centros atémicos individuales. Esta concepcién sigue guiando la practica de la quimica sintética.

Hendry afirma que la concepcién estructural se enfrenta a algunos retos: el holismo mecanico cuantico y la
deslocalizacién de electrones, por un lado, y el problema de las sustancias cuyas estructuras no pueden ser
adecuadamente representadas por las férmulas clasicas de valencia, por otro. Los primeros desafios provienen de la
incompatibilidad entre la ontologia de la quimica estructural y la ontologia de la quimica cudntica. Dado que, en
principio, los electrones no pueden distinguirse (no tienen individualidad), la descripcién de la mecénica cuantica no
puede depender de la identidad de los electrones individuales. En el modelo de Lewis los enlaces estdn compuestos
de electrones localizados, lo que no ocurre en OM, como se ha visto. El Ultimo desafio proviene de aquellas sustancias
que presentan limitaciones a la regla del octeto (por ej. BeCl, PF;, SF,). Sin embargo, afirma Hendry, estos casos
fueron objeciones a la regla del octeto méas que a la concepcidn clasica de enlace quimico como un par de electrones
compartidos. Otro tipo de argumento ha apelado a la dimensién pragmatica para defender la concepcién estructural,
dado su éxito empirico en descubrir y sintetizar nuevas sustancias (Stemwedel 2006).

Por su parte, la concepcion energética, en lugar de buscar las partes materiales responsables de la unién de la
molécula como un todo, se centra en los cambios de energia comunes a todos los casos de enlace quimico. En este
sentido, el enlace implica la estabilizacion energética de la molécula. Esta concepcion se refiere asi a una teoria del
enlace quimico en lugar de una teoria de los enlaces. En otras palabras, mientras que el enlazamiento es real, los
enlaces no lo son.

Ahora bien, ;es posible afirmar que EV y OM son efectivamente teorias cientificas? Si bien los términos ‘teoria’ y
‘modelo’ suelen ser utilizados como sinénimos por los cientificos, algunos trabajos recientes se han ocupado del tema.
En este sentido, sobre la base de la comparacién entre ambos enfoques, se ha argumentado que no puede hablarse
de teorias cientificas en sentido estricto, sino que se ajustan mejor a la nocién de ‘modelo’ (Lombardi y Martinez
Gonzéalez 2012, Aduriz-Bravo, Labarca y Lombardi 2014).

Como vemos, aungue el concepto de enlace quimico juega un papel central tanto en las explicaciones quimicas como
en las predicciones, su elucidacién no es una tarea sencilla. Los diferentes enfoques tedricos -de la concepcidn clasica
de Lewis a los divergentes marcos teéricos de la quimica cuantica- ponen de relieve que el concepto de enlace
covalente sigue siendo dificil de dilucidar. Estos enfoques coexisten en la practica quimica y, en consecuencia,
pareceria natural argumentar en favor de un enfoque pluralista para entender la naturaleza del enlace quimico,
enfoque defendido por algunos quimicos tedricos vy filésofos de la quimica. Uno de ellos es el Premio Nobel Roald
Hoffman, quien afirmé que “cualquier definicién rigurosa de un enlace quimico estd destinada a ser empobrecedora”;
por tanto, aconseja “divertirse con la difusa riqueza de la idea” (citado en Ball 2011, 28).

6 La naturaleza de los elementos quimicos 1t

Junto con las nociones de sustancia y estructura, el concepto de ‘elemento’ es una de las categorias centrales del

10/20



Martin Labarca CIENCIA | FILOSOEFIA | TEOLOGIA

Filosofia de la quimica @ DICCIONARIO INTERDISCIPLINAR AUSTRAL

mundo quimico: juega un papel relevante tanto en las reacciones quimicas como en el sistema periédico. Con el
advenimiento de la filosofia moderna de la quimica en la década de 1990, una nueva generacion de filésofos de la
quimica, quimicos e historiadores de la quimica intenté clarificar la nocién de ‘elemento’. Dicha tarea puso de relieve
la complejidad del problema cientifico-filoséfico, dado tanto el caracter polisémico del concepto como, asimismo, las
divergencias en cuanto a la terminologia a emplear. La pregunta “;qué es un elemento?” ha sido motivo de un largo
debate desde los albores de la filosofia griega hasta nuestros dias. En este sentido, quimicos y filésofos de la quimica
han identificado diferentes sentidos en los que se interpreta actualmente el término ‘elemento’.

El primero de ellos considera los elementos como fueron concebidos por los antiguos filésofos griegos. Empédocles
elabord la llamada “doctrina de los cuatro elementos”: agua, aire, tierra y fuego eran las partes constitutivas de la
realidad natural. Segun Aristételes, estos elementos se determinan por las caracteristicas de calor, frio, sequedad y
humedad. Algunos de los filésofos presocraticos crefan que tales elementos estaban formados por componentes
microscépicos de formas variadas, lo cual explicaba la diversidad de sus propiedades. Las formas basicas de tales
elementos eran la de los sélidos platénicos (tetraedro, octaedro, icosaedro y cubo). Cuando tiempo después se
descubre un quinto sélido platénico, el dodecaedro, Aristételes postula el éter como el “quinto elemento” o
quintaesencia. La doctrina de los cuatro elementos ejercié gran influencia en la Antigliedad y en la Edad Media, y
hasta bien entrada la época moderna.

Los filésofos griegos concibieron todas las sustancias compuestas por los cuatro o cinco elementos. Pero algunos de
ellos creyeron que, ademas de un sentido composicional, estos elementos subyacian a todas las demas sustancias.
Por tanto, los elementos se concibieron como principios, tendencias o potencialidades que daban lugar a sus
propiedades observables. Surgia asi la distincién entre la forma abstracta (o inobservable) de un elemento y su forma
observable. Esta distincidn ejercié un importante papel en el desarrollo de la quimica. Pero cuando la revolucién
cientifica hizo su entrada en escena, la concepcidn abstracta fue parcialmente abandonada.

En efecto, a fines del siglo XVIII Antoine-Laurent de Lavoisier fue el primero en concebir un elemento como la etapa
final de la descomposicién quimica; surgia asi su caracterizacién sobre la base de la observacién y la manipulacién. En
1789 Lavoisier y sus colaboradores publicaron su famosa lista de 33 elementos como “cuerpos simples” o “sustancias
simples”. La segunda conceptualizacion del término ‘elemento’ que aparece en la historia refiere entonces al dominio
macroscoépico: elementos como sustancias simples observables y tangibles que se pueden aislar. Esta caracterizacién
de la nocién de ‘elemento’ se encuentra cominmente en los libros universitarios de quimica general.

Sin embargo, el sentido abstracto del término ‘elemento’ fue revalorizado por el quimico ruso Dmitri Mendeleev en la
década de 1860, al sefialar que pese a que un elemento puede ser visto como una “sustancia simple” (aislable) con
propiedades macroscépicas, también puede ser concebido como una “sustancia basica” (invisible) con una sola
propiedad: su peso atdmico. Segin Mendeleev, el cuerpo simple y el compuesto quedan relegados al mundo de las
apariencias. Si bien el elemento como sustancia basica no tiene existencia fenoménica, pues siempre esta
“escondido” en un cuerpo simple o compuesto, es el Unico principio explicativo, el sustrato de todo lo observable. Esta
profunda distincién conceptual entre un elemento concebido como “sustancia basica” y como “sustancia simple” fue
crucial para su propuesta del sistema periédico. Mendeleev hizo hincapié en que su clasificacién periddica concernia
con los elementos concebidos en un sentido abstracto y no en un sentido macroscépico, es decir, no con elementos
como suelen encontrarse en frascos y botellas en los laboratorios (Scerri 2007).

A comienzos del siglo XX, el descubrimiento de la isotopia representaba una amenaza para la tabla periddica, puesto
gue el niumero de elementos como “sustancias simples” parecia aumentar muy rdpidamente. Algunos quimicos
afirmaron entonces que la denominada “crisis de los isétopos”, tal como el evento fue conocido, implicaba el fin de la
clasificacion periddica como era conocida hasta entonces. Pero el radioquimico austriaco Fritz Paneth resolvid la crisis
recordando la distincién filoséfica de Mendeleev entre “sustancia simple” y “sustancia basica”. En consecuencia, el
descubrimiento de los is6topos concernia con nuevos elementos concebidos como “sustancias simples”, pero el
criterio primario de clasificacién peridédica implicaba el elemento en un sentido mas fundamental del término.
Asimismo, Paneth y Hevesy, trabajando con plomo y “radio plomo” (uno de los isétopos descubiertos) que Rutherford
les habia pedido separar quimicamente, corroboraron la inseparabilidad quimica de los mismos, lo cual significaba que
se trataba de dos 0 mas formas del mismo elemento quimico.

Siguiendo los trabajos de Anton van den Broek, en 1913 Henry Moseley establecié que el nimero atédmico era un
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mejor criterio para ordenar los elementos que el peso atémico. Sobre la base de este aporte, por un lado, y del trabajo
de Fritz Paneth por el otro, en 1923 la IUPAC (Unidn Internacional de Quimica Pura y Aplicada) modificé la propiedad
esencial de un elemento quimico, pasando del peso atémico al nimero atémico (Scerri 2007). De este modo, surgia
entonces la tercera concepcion de “elemento quimico”: la que identifica un elemento por su carga nuclear, es decir,
con el nimero de protones en su nicleo. Esta caracterizacion fisicalista constituye el criterio primario de clasificacion
primaria para ordenar los elementos, la cual es respaldada por la IUPAC asi como es recogida por muchos libros de
texto de quimica.

Muchas reflexiones filoséficas actuales sobre el tema toman el trabajo de Lavoisier como punto de partida. Como fue
sefialado, Lavoisier brindd una concepcién empirica de los elementos como la etapa final del andlisis y renunciaba, asi,
a la idea de los elementos como “sustancias basicas” en favor de considerar los elementos como “cuerpos simples”,
para usar una traduccién de su propio término en francés corps simples. Robin Hendry (2005, 2006a) ha desafiado
este punto de vista, afirmando que no hay evidencia histérica de la intencién de Lavoisier de privar a la quimica del
sentido anterior de ‘elemento’. Segun el autor, por el contrario, hay una continuidad conceptual en el papel tedrico
asignado a los elementos en las explicaciones quimicas desde, al menos, el siglo XVIII.

Otros autores se han concentrado en el influyente trabajo de Paneth (1931, [2003]). Estos autores, si bien comparten
en lineas generales dicha perspectiva, aportan comentarios, criticas y presentan visiones particulares del problema
(Earley 2009, Ruthenberg 2009, Scerri 2012). Por ejemplo, Earley (2009) discute si los términos ‘sustancia simple’ y
‘sustancia basica’ son traducciones apropiadas de los términos alemanes ‘einfacher stoff' y ‘grundstoff’,
respectivamente, tal como fueron empleados por Paneth en su versién original. Por su parte, Scerri (2012) sugiere una
posible critica al trabajo de este autor, con el propdsito de aclarar una cierta confusién en la relacién existente entre
los conceptos de sustancia basica, sustancia simple y elemento. Considera que la distincién de Paneth, tal como fue
presentada, puede inducir a interpretar que “elemento” es la entidad fundamental, y que “sustancia basica” y
“sustancia simple” son, de alguna manera, nociones derivadas de la nocién mas fundamental de “elemento”. Scerri
introduce entonces el término ‘sustancia simple combinada’ para referirse a las sustancias compuestas por mas de un
elemento. Esto le permite resaltar que la nocién de sustancia basica subyace tanto a la sustancia simple como a la
sustancia simple combinada. Y afirma entonces que el sistema periddico, si bien se ordena a partir de los elementos
concebidos como sustancias basicas, incluye asimismo a las sustancias simples combinadas, las cuales manifiestan
asimismo periodicidad (reactividad quimica, propiedades fisicas, etc.).

La naturaleza dual del concepto de elemento es resistida por algunos fildsofos contemporaneos de la quimica desde
posturas alternativas (Hendry 2006b, Needham 2006b, Vihalemm 2011). Estos autores, en lineas generales, niegan
cualquier sentido metafisico a los elementos, y proponen superar las dificultades encontradas mediante una nueva
perspectiva conceptual que incluye, en ciertos casos, una nueva terminologia.

La pregunta sobre si los elementos como “sustancias basicas” deben considerarse como dtomos neutros, atomos
unidos o como elementos macroscépicos caracterizados por sus nimeros atémicos concentran también las
discusiones. Estas reflexiones filoséficas conducen naturalmente a las siguientes preguntas: ; Qué representa tabla
periddica actualmente? ;Los elementos concebidos como “sustancias basicas” o los elementos concebidos como
“sustancias simples” en el estado estdndar de temperatura (298 K) y de presién (1 atm)? Como vemos, una buena
cantidad de trabajo resta aln por hacer.

7 Fundamentos de la Tabla Periédica 1t

La tabla periddica de los elementos es uno de los principales iconos de la ciencia contemporanea. El sistema periddico,
que subyace a la tabla periddica, es una de las grandes ideas de la quimica ya que proporciona la manera de entender
cémo los elementos reaccionan entre si y ayuda a explicar las propiedades de los mismos.

Con la activa participaciéon de quimicos, fisicos, historiadores, filésofos de la quimica y, en algunos casos, de cientificos
amateurs, varios son los temas en discusion, a saber: ;Cual es el origen de la tabla periddica? ;Hay una mejor forma
de presentar los elementos en el sistema periédico? ;Puede la tabla periddica ser reducida a la mecanica cudntica?
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;Cudles son las posiciones adecuadas para el hidrégeno y el helio? ;Qué elementos deben formar el grupo 3? ;Cual es
el papel de las triadas de nimero atémico? ;Cual es el estatus de la ley periddica? A continuacién, presentamos
brevemente algunos de los debates sobre estos temas.

7.1 El problema de la forma 6ptima 1

A poco mas de 140 afios de la publicacién de la primera tabla periédica de Mendeleev, se han presentado mas de mil
variantes de la misma; la forma de la tabla periddica es aln hoy objeto de interminables debates en el plano
epistemolégico. El punto central consiste en si existe una mejor manera de ubicar los elementos o, en otras palabras,
si es posible una mejor representacion de la periodicidad.

Algunos investigadores como Stewart, Rich y Laing afirman que es in(til tratar de encontrar una Unica representacion
de los elementos que dé cuenta de todas las relaciones importantes entre ellos. La mejor representacién es sélo una
cuestién de conveniencia y convencién (Stewart 2005). Este punto de vista instrumentalista fue desafiado durante
varios afios por Eric Scerri (2007), quien defendié una posicién realista, segln la cual debe existir una mejor manera
de ordenar los elementos en grupos de columnas, y es tarea de los fildsofos de la quimica tratar de encontrar dicha
forma dptima. Naturalmente, esto implica que algunas presentaciones del sistema periddico son superiores a otras.
Sin embargo, Scerri abandond finalmente la insistencia en dicha idea. Pero entonces, una pregunta clave es: ;Cudl es
la posicion de la IUPAC con relacién a los multiples disefios existentes de la tabla periddica? ;Existe alguna
recomendacion sobre el tema? La opinién de la Divisién de Representacidn de la Estructura y Nomenclatura Quimica
es clara: la IUPAC reconoce que una sola tabla no se ajusta a todos los usos; por tanto, avala la proliferacién de
representaciones del sistema periédico. Asimismo, la tabla peridédica como la conocemos hoy dia (Figura 1) es un
fcono a menudo asociado con la IUPAC, aunque erréneamente: esto significa que ninguna forma especifica de la tabla
peridédica ha sido aprobada por dicha institucién (Leigh 2009).

Se ha sugerido que una base mas satisfactoria para la representacion del sistema periddico se alcanzaria si se
comenzara cada periodo con valores de n + [ (la suma de los dos primeros nimeros cuanticos), en lugar de utilizar
solamente n, ya que n + / posee un estatus mas fundamental (véase Figura 2). A pesar de la tradicionalmente
aceptada representacion bidimensional, algunos autores han cuestionado este punto de vista al proponer
representaciones tridimensionales, lo cual deja de lado el tradicional concepto de ‘tabla’. Una de ellas, denominada
“Arbol de los Elementos”, fue propuesta por Fernando Dufour en 1990, y destaca ciertas similitudes quimicas no
incluidas en la tabla de dos dimensiones. En 2005 Stewart disefié la representacién del sistema periédico como un
espiral tridimensional, conocida como “Galaxia Quimica”, cuya ventaja radica en la eliminacidn de los espacios entre
los gases nobles y los metales alcalinos, como en la tabla periddica tradicional, enfatizando asi la continuidad entre los
elementos.

Una tabla que actualmente concentra la atencién de los expertos es la denominada “tabla periédica de escalén
izquierdo", propuesta por el ingeniero francés Charles Janet en 1929 y disefiada segun un criterio estético (Figura 2).
Esta tabla fue revivida por el educador en quimica Gary Katz en 2001 (Katz 2001).
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A diferencia de la tabla periddica tradicional, en la tabla periddica de escalén izquierdo el helio se ubica encabezando
los metales alcalino-térreos. Como resultado, todos los elementos de este grupo tienen dos electrones en la capa de
valencia. Una segunda caracteristica es que el bloque s completo se ha desplazado a la derecha y el helio es parte de
él. Sin embargo, que dicho elemento se encuentre fuera del grupo de los gases nobles es considerado desagradable
por algunos quimicos. Aunque no hay duda de que este elemento debe integrar el grupo de los alcalino-térreos segun
su configuracidén electrénica, algunos quimicos han rechazado esta estrategia al afirmar que el principal objetivo de la
tabla periddica es representar las propiedades quimicas de los elementos y no sus configuraciones electrénicas;
actualmente existe un intenso debate al respecto (Scerri 2013, Labarca 2013, Tsimmerman 2013). Otra caracteristica
que posee la tabla de Janet es que los lantanoides y actinoides se incorporan al cuerpo principal de la misma. Una de
las virtudes de su disefio es que muestra una forma regular, evitando asi “huecos” entre grupos de elementos, como
el existente entre berilio y magnesio con boro y aluminio, tal como se presenta en la tabla periédica convencional.
Ademas, la tabla convencional muestra un primer periodo de sélo dos elementos (hidrégeno y helio); por el contrario,
en la representacién de Janet todas las longitudes de periodo se repiten segln la secuencia 2, 2, 8, 8, 18, etc.

7.2 La ubicacién del hidrégeno y del helio 1T

Generaciones de quimicos y fisicos han debatido acerca de la mejor ubicacion del hidrégeno y del helio en el sistema
periddico. En relacién con el hidrégeno, las opciones usualmente consideradas son: a) en el grupo 1 (metales
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alcalinos), ya que posee un electrén en la capa de valencia; b) encabezando el grupo 17 (halégenos), dado que los
atomos de hidrégeno pueden formar iones negativos, al igual que los elementos de ese grupo; c) en el grupo 14, el
grupo del carbono, dado que el hidrégeno muestra la mitad de su capa de valencia completa (2 electrones), al igual
que el carbono (4 electrones); o bien por su electronegatividad; y finalmente, d) “flotando” sobre el cuerpo principal
de la tabla debido a las dificultades para integrar un grupo en particular.

La posicidon del helio en la tabla peridédica también exhibe inconvenientes. ;Deberia permanecer encabezando la
familia de los gases nobles, tal como en la tabla tradicional, o, por el contrario, deberia ser parte de la familia de los
metales alcalinotérreos de acuerdo con su configuracién electrénica? En los dltimos tiempos, Scerri (2010, 2011) ha
afirmado que el problema de la posicién del hidrégeno y del helio tiene una solucién correcta. Este autor propuso un
nuevo criterio categorial para resolver la cuestién: la preservacién o la creacién de nuevas triadas de elementos.
Scerri recupera la idea de triadas de elementos, propuesta por Johann Ddbereiner en 1817, pero ahora con el nimero
atémico en lugar del peso atédmico. El resultado de la aplicacién de este criterio es que el helio debe permanecer entre
los gases nobles, dada la triada “perfecta” de nimeros atémicos He(2), Ne(10), Ar(18). A su vez, el hidrégeno se
convierte en parte de los halédgenos, de acuerdo con la triada H(1), F(9), CI(17). Sin embargo, el estatus
epistemoldgico de las triadas de elementos como criterio para resolver esta cuestién es actualmente motivo de
controversia.

7.3 Los elementos en el grupo 3 1T

Otro debate en curso es el que se centra en los elementos que deben integrar el grupo 3. Las tablas periddicas
tradicionales incluyen los elementos escandio (21), itrio (39), lantano (57) y actinio (89). Sin embargo, algunos
quimicos y filésofos de la quimica consideran que los dos Ultimos elementos deben sustituirse por lutecio (71) y
lawrencio (103). Esta modificacién ha sido sugerida apelando tanto a sus propiedades fisicas y quimicas (Jensen 1982,
2015), como al enfoque de las triadas de elementos, dada la triada “perfecta” Y(39), Lu(71), Lw(103) (Scerri 2011).
Esta propuesta se ha aplicado ya en muchos libros de texto y en nuevos disefios de tablas periddicas, aunque todavia
se aprecia cierta resistencia a tal sustitucién (Clark y White 2008, Lavelle 2008).

7.4 La reduccién de la tabla periédica 1

Dos son las perspectivas actuales sobre el problema de la reduccién de la tabla periddica. La primera de ellas adopta
un enfoque matematico que apela a los estudios periédicos de la similitud, la teoria de grupos y la teoria de la
informacidn. El resultado de estos estudios estd comenzando a analizarse. El segundo enfoque se centra en la
aplicacién de la mecanica cuantica a la tabla periddica. Scerri (2012) sefiala que la teoria cuantica proporciona sélo
una explicacidn parcial de la forma de la tabla periddica, ya que, si bien es posible predecir ciertas propiedades
individuales de los elementos, no permite capturar propiedades globales tales como la pertenencia de los elementos a
ciertos grupos Y las relaciones entre ellos. La idea de las configuraciones electrénicas como responsables de las
propiedades quimicas de los elementos es casi un dogma que generaciones de estudiantes debe aprender. Sin
embargo, Scerri hace hincapié en que este enfoque no es apropiado, por ejemplo, para decidir el lugar del hidrégeno y
del helio o bien los elementos que pertenecen al grupo 3, como se ha sefalado.

Por otra parte, el conjunto de los cuatro nimeros cuanticos (n, I, m, s) predice que las capas atémicas pueden
contener un maximo de 2, 8, 18 o 32 electrones, lo que estad de acuerdo con la longitud de los periodos de la tabla. Sin
embargo, la mecanica cuantica no justifica la repeticién de las longitudes de los periodos, excepto el primero. En este
sentido, es interesante destacar el debate actual sobre el estatus de la regla de Madelung, la cual brinda el orden de
llenado de los orbitales de atomos en fase gaseosa, a saber:

1s<2s<2p<3s<3p<4s<3d.

¢Se ha derivado esta regla a partir de primeros principios (ab initio)? Si asi fuera, habria un fuerte argumento para
apoyar el punto de vista reduccionista. Pero mientras que algunos autores afirman que el objetivo se ha alcanzado,
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otros sefialan que la regla de Madelung es sélo una regla semiempirica (Scerri 2012). El quimico tedrico Eugen
Schwarz (2007) ha sefialado que esta regla es relativamente poco importante en el mundo quimico, ya que se disefié
para dtomos neutros, libres y no unidos quimicamente mientras que la atencién deberia dirigirse, por el contrario, a
los d&tomos unidos.

8 Clases naturales en quimica 1

La quimica es probablemente la disciplina paradigmatica para estudiar clases naturales y al presente casi ha
reemplazado a la biologia en el estudio de este tema. En efecto, en la Ultima década los debates se han centrado en el
estudio de los elementos y compuestos quimicos. La cuestidon central en este contexto es: json las clases naturales
genuinamente naturales o meramente convencionales? En el contexto de la quimica, la pregunta sobre la existencia
de las clases naturales ha estado estrechamente vinculada con la evaluacién del microestructuralismo, la tesis segln
la cual las clases quimicas pueden ser individuadas exclusivamente en términos de su microestructura (van Brakel
2000, Hendry 2008b, Needham 2011).

El debate sobre las clases naturales ha estado marcado por dos perspectivas: el convencionalismo y el esencialismo.
Segun el primero, las clases naturales son meras agrupaciones convencionales de particulares, es decir, responden a
criterios puramente humanos que no implican un correlato natural. Los convencionalistas pueden aceptar que la
ciencia emplea ciertas clases, pero conciben la eleccién particular como una mera decisidon conveniente que depende
de los propdsitos particulares, y que puede ser reemplazada cuando las circunstancias cambian. Por su parte, el
esencialismo concibe a las clases naturales como poseedoras de esencias, esto es, una propiedad o un conjunto de
propiedades que las identifica como tales.

Mientras que el esencialismo fue una marca de la filosoffa cldsica, el convencionalismo se impuso durante el siglo XX a
la luz del rechazo de la metafisica instaurado por el positivismo légico del Circulo de Viena. No obstante, debido a
algunas dificultades que enfrentd la perspectiva convencionalista, y también debido a la disminucién de la influencia
del positivismo ldgico, el esencialismo experimenté un renacimiento durante los afios ‘70 y los comienzos de los afios
‘80, sobre todo en relacidn con las clases naturales. En la década de 1970, Kripke y Putnam desarrollaron una teoria
de la referencia para los términos de clase natural, segun la cual la referencia de los términos de clase estd dada por
propiedades esenciales descubiertas por la investigacién cientifica.

Estos autores asumieron que la extensién del nombre de un elemento esta determinada por su carga nuclear, en
tanto propiedad microestructural descubierta por la ciencia. La esencia de todo aquello denotado por ‘oro’ es ser el
elemento con nimero atémico 79. Un punto importante aqui es que la extension de un término de clase esté
determinada por propiedades que los propios usuarios pueden ignorar. De hecho, antes del descubrimiento de la
carga nuclear en las primeras décadas del siglo XX como criterio univoco para identificar un elemento, los quimicos
fueron capaces de hacerlo por medio de las propiedades macroquimicas y las propiedades fisicas, vale decir, sin
conocer la estructura atémica. Sin embargo, segun Kripke y Putnam, el descubrimiento del nimero atémico tiene
prioridad explicativa: decir que ‘oro’ se refiere a la materia con nimero atémico 79 es el resultado de un
descubrimiento empirico en lugar de una reconceptualizacién de la referencia del término.

La alternativa supuestamente dicotdmica entre esencialismo y convencionalismo estd anclada en el corazén de la
guimica. De hecho, el ejemplo paradigmatico en los argumentos de Kripke y Putnam es ‘agua es H,0’ o ‘agua = H,0’,
un ejemplo acriticamente aceptado en general por la mayoria de los fildsofos del lenguaje. El esencialismo en quimica
toma asf la forma de microstructuralismo. Este enfoque parece funcionar para los elementos quimicos, ya que el
nimero atémico es suficiente para identificar el elemento. Sin embargo, cuando el microstructuralismo se extiende de
los elementos a los compuestos, las dificultades comienzan.

Un compuesto quimico se identifica principalmente por sus elementos constitutivos. Por ejemplo, el metano (CH,) es
aquel compuesto que consiste de un dtomo de carbono y cuatro 4tomos de hidrégeno. Sin embargo, la identificacién
de un compuesto sélo por su composicién estd seriamente cuestionada por el fenémeno de isomeria, descubierto por
Woehler en 1827. Por ejemplo, el acido fulminico y el acido cidnico comparten la misma férmula molecular CHNO, pero
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sus diferentes propiedades quimicas y fisicas hacen de ellos diferentes sustancias. En consecuencia, la existencia de
isémeros muestra que la férmula molecular no es suficiente para clasificar elementos. La microestructura de los
compuestos quimicos se refiere no sélo a los dtomos en las moléculas, sino también a su disposicién espacial.
Needham y van Brakel argumentan que compuestos como el agua pueden tener una estructura dindmica que no
puede ser descrita adecuadamente por sus férmulas de composicién quimica; en otras palabras, el agua no puede ser
considerada como un compuesto formado por una coleccién de moléculas de H,0. Hendry lleva el argumento un paso
mas alla cuando subraya que cualquier muestra de agua liquida, incluso pura, contiene no sélo moléculas de H,0 sino
también H,0" e iones HO'".

En la misma direccién, Needham y van Brakel han argumentado, en contra de los argumentos de Kripke y Putnam,
que es posible utilizar las propiedades macroscépicas (ej. el punto triple) para identificar sustancias sin necesidad de
apelar a las esencias microestructurales. Esto seria suficiente para rechazar la afirmacién segin la cual las
microdescripciones son necesarias para identificar las sustancias quimicas. El concepto clasico de sustancia quimica,
sefiala Needham, es, al igual que la temperatura, un concepto macroscépico cuyo sentido esta determinado por
criterios que descansan sobre la teoria macroscdpica, principalmente la termodindmica.

9 Conclusiones y Perspectivas 1t

No mucho tiempo atras la filosofia de la quimica seguia esperando reconocimiento como una legitima subdisciplina de
la filosofia contempordnea de la ciencia. Como consecuencia de ello, en las reuniones académicas los filésofos de la
quimica solian ser confinados a las sesiones de filosofia de la fisica. Esta situacidn se ha revertido casi completamente
hoy. El creciente interés de los quimicos, historiadores y filésofos de la ciencia en los problemas del mundo quimico
condujo a la filosofia de la quimica a ganar un fuerte impulso. Mas alla de los temas tratados aqui, una amplia
variedad de tépicos relacionados con la quimica son objeto de reflexidn filoséfica. Entre ellos se puede citar el estatus
de las leyes y teorias quimicas, modelos y explicaciones en gquimica, el surgimiento de la quimica matematica, el
problema de la visualizacidn, la cuestion de la ética en quimica, asi como temas metodoldgicos tales como
experimentacién, instrumentacién y sintesis quimica. La nanotecnologia es también un tema de creciente interés, en
el que la quimica estd particularmente involucrada (Schummer y Baird 2006). Por otra parte, en los Ultimos afios las
reflexiones filoséficas sobre la quimica han sido redescubiertas en obras clasicas de autores como Aristételes, Kant,
Hegel, Duhem, Bachelard y Cassirer, asi como en renombrados quimicos como Brodie, Ostwald, Polanyi, Wald, Caldin,
Lavoisier, Paneth y Mendeleev, entre otros. Es de esperar, entonces, que esta amplia pluralidad de tematicas no sélo
garantice el definitivo establecimiento social de la filosofia de la quimica, sino también una comprensién mas profunda
de una fascinante ciencia natural como la quimica.
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