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LOS LIMITES DEL REDUCCIONISMO EN QUIMICA
THE LIMITS OF REDUCTIONISM IN CHEMISTRY
Martin Labarcal

Resumem: La quimica y la fisica son disciplinas cientificas que abarcan un conjunto especifico de
teorias, cada una de ellas con sus propios conceptos y leyes. Aunque ambas disciplinas mantienen un
estrecho contacto en varios campos, el problema de la relacion entre ellas se manifiesta principalmente en
los vinculos entre la quimica molecular y la mecanica cuantica: es en este caso donde generalmente se
asume que las entidades quimicas, cuando se las analiza en profundidad, no son mas que entidades fisicas
muy complejas. El propésito de este trabajo es mostrar que este supuesto ampliamente compartido no sélo
en la comunidad cientifica, sino también, y en general, entre los educadores en quimica encuentra serios
obstaculos cuando se lo analiza a partir de casos concretos de estudio, tanto desde una perspectiva histérica
como desde la propia practica cientifica.
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Abstract: Chemistry and physics are scientific disciplines that encompass a specific set of theories, each
with its own concepts and laws. Although both disciplines maintain a close contact in several fields, the
problem of the relationship between them is manifested mainly in the links between molecular chemistry
and quantum mechanics: it is in this case that it is generally assumed that chemical entities, when analyzed
in depth, are nothing else than extremely complex physical entities. The aim of this work is to show that
this assumption widely shared not only in the scientific community, but also, and in general, among
chemistry educators, encounters serious obstacles when it is analyzed from concrete cases of study, both
from a historical perspective as from the scientific practice itself.
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1 Introduccién

En su caracterizacion mas general, reduccionismo es la tesis filosofica que afirma
que los items de un cierto &mbito de la realidad pueden obtenerse, en algin sentido, a
partir de los items de otro &mbito. La idea de reduccion, estrechamente vinculada con el
ideal de unificacidn, atraviesa el pensamiento filos6fico occidental desde sus inicios, y
tambien se manifiesta claramente en la historia de la ciencia, en particular, de la fisica.

La quimica y la fisica son disciplinas cientificas que abarcan un conjunto
especifico de teorias, cada una de ellas con sus propios conceptos y leyes. Aungue ambas

disciplinas mantienen un estrecho contacto en varios campos, el problema de la relacién
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entre ellas se manifiesta principalmente en los vinculos entre la quimica molecular y la
mecénica cuantica: es en este caso donde generalmente se asume que las entidades
quimicas, cuando se las analiza en profundidad, no son otra cosa que entidades fisicas
muy complejas. En otras palabras, la quimica molecular refiere a la ontologia cuéntica;
por lo tanto, los compromisos ontolégicos de la quimica resultan estar basados finalmente
en la mecénica cuéntica. Esta compleja relacion entre ambas disciplinas continda siendo
un terreno muy fértil para el estudio del reduccionismo.

El propdsito de este trabajo es mostrar que este supuesto ampliamente compartido
no sélo en la comunidad cientifica, sino también, y en general, entre los educadores en
quimica encuentra serios obstaculos cuando se lo analiza en profundidad a partir de casos
concretos de estudio, tanto desde una perspectiva histérica como desde la propia préactica
cientifica. Con este proposito, el trabajo se estructura de la siguiente manera: en la
Seccion 2 revisaremos el desarrollo historico de la quimica y de la fisica, y la irrupcion
de la mecénica cuéntica a comienzos del siglo XX. La distincion conceptual entre
reduccion epistemoldgica y reduccion ontolégica serd analizada en la Seccién 3. La
Seccion 4 esté dedicada a analizar la tesis de la reduccidn ontoldgica en casos de estudio
que involucran conceptos claves del mundo quimico (orbital, enlace, estructura
molecular, electronegatividad). Finalmente, expondremos algunas reflexiones que
involucran la tesis reduccionista en la ensefianza de la quimica, y la importancia de la

reflexion filosofica sobre la ciencia quimica en el aula de ciencias.
2 El contexto del debate: la relacion entre quimica y fisica

Los historiadores de la ciencia coinciden en sefalar la diferencia entre quimica y
fisica en cuanto a sus origenes histdricos: mientras la fisica contemporanea encuentra sus
raices en el corpuscularismo mecanicista del siglo XV11, la quimica surge como resultado
de las actividades de los alquimistas del Medioevo. A partir de estos origenes tan
disimiles, la demarcacion histdrica entre ambas disciplinas continGa siendo objeto de
debate, debido a la busqueda de la quimica de su identidad. En efecto, a lo largo de su
historia esta disciplina ha atravesado una sucesion de perfiles muy variados: a fines del
siglo XVII se encuentra subordinada a la fisica y estrechamente vinculada a la medicina
y a las précticas artesanales como la metalurgia y la perfumeria. Un siglo mas tarde la

quimica es admitida como una ciencia auténoma, legitima, fundada en bases solidas y
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fuente de Utiles aplicaciones para el bien publico, estatuto que logrd, en gran parte, gracias
a la ‘revoluciéon quimica’ de Lavoisier. El prestigio y la autoridad, entonces, reemplazan
los prejuicios que desacreditaban la imagen de la quimica durante el siglo XIX. En este
siglo, la quimica ya no se considera una ciencia auxiliar de la medicina, de la farmacia o
de la geologia, sino como una disciplina con un fin propio, donde se alian los intereses
cognitivos y comerciales (BENSAUDE-VINCENT; STENGERS, 1997). Mientras que la
fisica tuvo como objetivo describir y explicar la realidad ‘en si misma’, los principales
objetivos de la quimica siempre implicaron la manipulacion y transformacion 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 situacion comenzo a cambiar con el advenimiento de la mecénica 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 cuéntica.
Ya en 1929 Paul Dirac expresaba la conviccion de que, puesto que las leyes
fundamentales que rigen el comportamiento de los componentes del a&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 un 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, p. 714).

La afirmacidon 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 posicion ain mas fuerte:

Creo que dentro de unos pocos afios vamos a ser capaces de 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 atomo (citado en SCERRI,
1994, p.162).

Esta vision 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 reduccion de la quimica a la fisica’, es el topico de mayor madurez en
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la filosofia contemporanea de la quimica. Este problema puede plantearse de la siguiente
forma: ¢Cual es la relacion entre el mundo quimico y el mundo fisico? ¢Es la quimica
una disciplina cientifica autonoma o, por el contrario, es una mera rama de la fisica?

¢Existe una relacion de interdependencia entre ambas disciplinas?
3 Reduccidn epistemologica y reduccion ontoldgica

Sin duda, en la historia de la ciencia el reduccionismo ha sido una estrategia
altamente exitosa para la obtencion de conocimiento: la explicacion de sistemas
complejos a partir de sus unidades componentes fue el enfoque tradicional en el
pensamiento cientifico desde la filosofia corpuscularista del siglo XVI1. Esta perspectiva
fue la que condujo a suponer la posibilidad de reducir cada ciencia especial a una mas
fundamental: la psicologia a la biologia, la biologia a la quimica y la quimica a la fisica
0, mas especificamente, a las leyes de la fisica de las particulas elementales. El enfoque
reduccionista adquiere su maxima expresion en el suefio de la llamada ‘unidad de las
ciencias’ sostenido por el pensamiento positivista-l6gico de principios del siglo XX: en
la jerarquia de las ciencias naturales, la fisica se encontraria en la cima de la misma,
mientras que la quimica y las demas disciplinas quedarian relegadas a una posicion
inferior, dado que pueden ser derivadas de las leyes fundamentales de la fisica.

Si bien el concepto de reduccion ha sido ampliamente analizado en el &mbito de
la filosofia de la ciencia, en la controversia que nos ocupa la discusién se centra en la
distincion entre reduccion ontologica y reduccion epistemoldgica. La reduccion
ontoldgica supone la dependencia ontoldgica de las entidades y regularidades de un
estrato de la realidad respecto de las entidades y regularidades de otro estrato considerado
fundamental desde un punto de vista metafisico. Por lo tanto, el reduccionismo ontoldgico
es una tesis metafisica que postula la prioridad ontoldgica de un cierto nivel de la realidad,
al cual los restantes niveles se reducen directa o indirectamente. La reduccion
epistemoldgica se refiere, por el contrario, a la dependencia logica entre teorias
cientificas: una teoria puede reducirse a otra cuando puede deducirse de aquella. De este
modo, el reduccionismo epistemolégico resulta ser una tesis epistemolégica segun la cual
la ciencia puede (o debe) ser unificada deduciendo todas las teorias cientificas a partir de

una Unica teoria privilegiada.
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Durante los ultimos afios, muchos filésofos de la quimica han desafiado este
enfoque tradicional con el propdsito de recuperar la autonomia de la quimicay, a fortiori,
la legitimidad de la filosofia de la quimica. En algunos casos, la autonomia de la quimica
como disciplina es defendida en términos historicos, enfatizando las diferentes
tradiciones que marcaron la evolucion histdrica de la fisica y de la quimica (cfr. VANCIK,
1999). Sin embargo, la linea de argumentacion mas frecuente es la que enfatiza la
imposibilidad de reduccion epistemoldgica de la quimica a la fisica. Si bien los
argumentos particulares difieren entre si, los autores concuerdan en considerar que las
descripciones y los conceptos quimicos no pueden derivarse de los conceptos y las leyes
de la fisica, tal como lo supone el reduccionismo epistemolégico tradicional (cfr. por
ejemplo, VAN BRAKEL, 2000a, Cap. 5). En este sentido, Vemulapalli y Byerly (1999)
sostienen que la reduccién epistemoldgica falla incluso en casos relativamente sencillos:
la relacion intertedrica s6lo puede establecerse introduciendo datos especificamente
quimicos. Desde una perspectiva similar, Scerri y Mclntyre concluyen que deberiamos
“renunciar a reducir epistemolégicamente la quimica a la fisica” (SCERRI,
MCcINTYRE, 1997, p. 220).

Hasta poco tiempo atrés, las discusiones acerca de la supuesta reduccién de la
quimica a la fisica seguian atadas a la filosofia tradicional de la ciencia del siglo XX al
centrarse en cuestiones epistemoldgicas: la conclusion 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 iban mas alla de aceptar
incondicionalmente la reduccion ontolégica. Esto implicaba perder de vista una
importante pregunta filosofica: ¢Por qué la quimica es considerada habitualmente una
ciencia ‘secundaria’? La respuesta a esta pregunta depende en gran medida del supuesto
de la reduccién ontoldgica: si el mundo fisico reductor tiene prioridad ontoldgica sobre
el mundo quimico reducido, los conceptos quimicos que no son reducibles a la mecanica
cuantica refieren a entidades aparentes o secundarias dotadas de un estatus ontologico
derivado; por ejemplo, la nocién de forma molecular resulta ser, en palabras de
WOOLLEY (1982, p. 4), s6lo una “poderosa e iluminadora metafora”.

Algunos filosofos de la quimica han dirigido su atencion a cuestiones ontoldgicas
relacionadas con el carécter referencial de las descripciones quimicas. Uno de ellos es

Jaap Van Brakel (2000), quien afirma que es necesario abandonar el paradigma del espejo
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de la naturaleza, segun el cual cada espejo brinda una imagen autonoma 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. Segun este autor, este paradigma deberia abandonarse negando la
relacion asimétrica entre quimica y fisica, y afirmando que no existe descripcion
privilegiada. Ademaés, van Brakel subraya el hecho de que el fracaso de la reduccion
epistemoldgica no tiene implicancia alguna en la interpretacion de los conceptos quimicos
y su relacion con lo que es ‘real’. Si no hay una descripcion privilegiada, tanto los
conceptos quimicos como los mecanico cuanticos pueden ser ‘poderosas y esclarecedoras
metaforas’. Sobre esta base, van Brakel concluye que deberiamos ser lo suficientemente
tolerantes para dejar el mismo ‘espacio ontologico’ para el agua ‘manifiesta’, el agua en
términos de la teoria termodinamica de las sustancias, la estructura molecular del agua
(‘construida’ fuera de las mediciones espectroscopicas), las ecuaciones mecanico
cuanticas ‘correctas’ para una molécula de agua aislada, y para los experimentos con
moléculas de agua aisladas que, dependiendo de la técnica de medicion, 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 posicion
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 reduccion
epistemoldgica sino también la reduccion ontoldgica. En este sentido, tales autores
proponen un pluralismo ontoldgico filoséficamente fundado para apoyar la autonomia
ontoldgica 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
escepticos acerca de los alcances de la autonomia ontologica propuesta (NEEDHAM,
2006), otros consideran que esta posicion filosofica 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 ontolégico, y una
réplica junto con nuevos argumentos en favor de la autonomia ontolégica de la quimica
(LOMBARDI, 2013, 2015).
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Al mismo tiempo, las nociones de ‘emergencia’ (LUISI, 2002; BISHOP, 2005) y
‘superveniencia’ (NEWMAN, 2008) se han propuesto para comprender la relacion entre
mundo quimico y mundo fisico.? En este complejo escenario, se ha argumentado que,
dada la enorme variedad de posibles relaciones intertedricas, la proliferacion de
definiciones de reduccidén, superveniencia, emergencia, unificacion, 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 o
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 que 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 mecéanico cuéntica del punto triple en el
equilibrio soélido, gas, liquido?’ o bien ‘;Podemos entender la nociéon de ‘sustancia

quimica’ en un discurso mecéanico cudntico?’.
4 La reduccion ontoldgica en accion: casos de estudio

Como fue sefialado, el supuesto acerca de la reduccién ontoldgica comenzo a ser
desafiado algunos afios atras y, concretamente, a partir del estudio de casos concretos. El
primero de ellos que tuvo una amplia repercusion fue el debate acerca del estatus
ontoldgico de los orbitales atdbmicos. El concepto de orbital es una nocion clave en la
ciencia quimica: se utiliza para explicar enlace, estructura quimica y reactividad. Las
discusiones acerca de su significado quedaron comodamente confinadas al ambito
epistemoldgico hasta fines de la década de 1990, particularmente en el campo de la
educacion en quimica. Pero el contexto general del debate comenz6 a cambiar en
septiembre de 1999, cuando una noticia conmociond a las comunidades quimica y fisica.
En su portada, la prestigiosa revista Nature anuncié que los orbitales atomicos d de la
cuprita (Cu20) 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

2 Para mayores detalles acerca de las nociones de reducci6n, emergencia y superveniencia, véase
LABARCA y LASTIRI, 2017.
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acritica con los orbitales atdbmicos, 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 ocurrio en el &mbito de la fisica.

El informe acerca de la observacion de orbitales atdmicos llevd el debate
directamente al terreno ontoldgico: ahora el problema resultaba ser la cuestion de decidir
acerca de si los orbitales atdbmicos existen o no. En particular, en la comunidad filosofica
se presentaron diferentes argumentos a la conclusién de que la visualizacion de orbitales
es imposible por razones conceptuales. Incluso John Spence, el lider del equipo
responsable del experimento, reconocid 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 tedricamente en favor de la no observabilidad de los
orbitales, distintos experimentalistas siguieron reportando la visualizacién de orbitales,
inclusive de orbitales moleculares (para mayores detalles, véase LABARCA;
LOMBARDI, 2010).

En dos articulos publicados poco después del anuncio, Eric Scerri (2000a, 2001)
enfrentd decididamente el nuevo problema ontoldgico y expresé su posicion con claridad.
Segin €1, los experimentos reportados como ‘visualizacion 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 manifestacion 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 posicidn choca con el supuesto segun el cual la mecanica cuantica tiene la tltima
palabra sobre el tema: sdlo el concepto de funcion 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 mecénica cuantica como la teoria explicativa
subyacente de los fendbmenos quimicos. Este problema es explicitamente sefialado por
Scerri (2000b) cuando planted la pregunta: ‘;Pueden los orbitales ser reales en quimica

pero no en fisica?’.
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Algunos educadores en quimica reaccionaron al enfoque normativista de Scerri,
afirmando que la interpretacion no-realista tendrd poco impacto sobre el uso de los
orbitales en la ensefianza de la disciplina (EMERSON, 1999; RICHMAN, 1999). A partir
de ésta y otras criticas, Scerri (2006) comenzé a mitigar su posicion adoptando finalmente
una posicion intermedia: si bien los orbitales no pueden observarse de acuerdo con la
mecénica cuéntica, los profesores pueden emplearlos de manera realista pero sefialando
cuidadosamente sus limitaciones.

Labarca y Lombardi (2007, 2010) han analizado el problema del concepto de
orbital a la luz de los argumentos que niegan su carécter referencial desde el punto de
vista ontologico. El punto de partida fue analizar la relacion entre mecéanica cuéntica 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 cuestion tal identificacion
preguntandose 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.

El problema del estatus ontolégico de la estructura molecular concita también la
atencion de quimicos y filésofos de la quimica. La teoria molecular clasica concibe la
estructura molecular como un arreglo tridimensional de atomos, unidos entre si mediante
enlaces quimicos. ElI conocimiento de la naturaleza de los enlaces asi como de la
geometria espacial que presenta la molécula es esencial a la hora de predecir su
reactividad quimica. Sin embargo, dicho concepto parece perder su referente en una
ontologia como la descripta por la teoria cuantica, dada la indeterminacién de la posicién
y del momento de los componentes moleculares. Pero, al mismo tiempo, el concepto de
estructura molecular ocupa un lugar central en las explicaciones quimicas.

La estrategia tradicional para vincular las descripciones quimicas y cuanticas de
las moléculas suele apelar a la aproximacion de Born-Oppenheimer propuesta en 1927.
Dicha aproximacién es utilizada para sistemas moleculares de N-particulas, y cuya
ecuacion, como es sabido, no tiene solucion analitica. La separacion de los movimientos
nucleares y electrénicos depende de asumir los ncleos como particulas clasicas en reposo

y en una posicion definida. Esta aproximacion puede pensarse teniendo en cuenta que la
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masa nuclear M es mucho mayor que la masa electronica m, de manera que dicha relacion
es aproximadamente m/M—0. Tal limite es habitualmente el supuesto que conduce al
concepto de estructura molecular. Pero las masas nunca son infinitas: esto es lo que hace
a la aproximacion de Born-Oppenheimer una aproximacion y no un método preciso. Los
limites de esta estrategia reductiva han sido ampliamente debatidos en la bibliografia
sobre el tema (cfr. por ej. AMANN, 1992; PRIMAS, 1998, LOMBARDI;
CASTAGNINO, 2010).

En este contexto, mientras algunos autores adoptan una posicion explicitamente
reduccionista y abogan por reconstruir el concepto de estructura molecular en el marco
de la teoria cuéntica de &tomos en moléculas (HETTEMA, 2012), otros apelan al concepto
de emergencia para entender dicha nocion (HENDRY, 2010). Por su parte, Sutcliffe y
Woolley (2011, 2012) afirman que la imposibilidad de derivar la estructura molecular a
partir de la mecénica cuantica no es concebida como un obstaculo conceptual, sino como
la consecuencia de nuestro conocimiento parcial de los sistemas moleculares en el marco
de la mecénica cuéntica. Otros autores proponen compatibilizar ambos marcos teéricos
(quimica molecular y mecanica cuantica) desde una perspectiva pluralista de analisis
sincronico, segun el cual el término ‘estructura molecular’ encuentra su referente en una
ontologia quimica molecular y carece del mismo en una ontologia de particulas
(FORTIN; LABARCA; LOMBARDI, 2018).

Otro caso de estudio concierne con la naturaleza del enlace quimico covalente.
Como es sabido, la nocion de enlace constituye uno de los conceptos centrales de la
ciencia quimica. Mas aun, gran parte de la quimica moderna se ocupa de las propiedades
y la dinamica de los enlaces quimicos. Las teorias actuales sobre el tema surgen de los
trabajos de Irving Langmuir, Walther Kossel y, muy especialmente, de Gilbert Newton
Lewis en 1916. Con una notable intuicion, Lewis desarroll6 su teoria varios afios antes
del surgimiento de la mecénica cuantica y del concepto de orbital. Con el advenimiento
de la mecanica cuantica, dos ‘teorias’ quimico cudnticas brindaron una descripcion del
enlace covalente en térmicos formales: la teoria del enlace de valencia y la teoria de los
orbitales moleculares.

La teoria clasica del enlace de valencia (EV) tiene su origen en el articulo que
Walter Heitler y Fritz London publicaron en 1927. Este trabajo fue la primera aplicacion

de la mecénica cuantica a un sistema molecular, la molécula de hidrégeno Ha, con el
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proposito de describir el enlace covalente.® La generalizacion a moléculas poliatdmicas
se debid a los trabajos de John C. Slater, del premio Nobel Linus Pauling, de Henry Eyring
y Michael Polanyi, y de George Willard Wheland. La EV es la primera descripcion
mecanico-cuantica del enlace covalente en términos de orbitales atdbmicos. Esta teoria
estd basada en ideas estructurales previas y, en particular, en la teoria electronica de
Lewis, proporcionando una forma de calcular los valores numéricos de los angulos y las
longitudes de enlace.

Por su parte, la teoria de los orbitales moleculares (OM) fue introducida por el
premio Nobel Robert Mulliken en 1928 y Friedrich Hund, con importantes contribuciones
de Sir John Lennard-Jones, Erich Hiickel y Charles Coulson. Esta teoria surge como una
alternativa superadora de los limites que presentaban la teoria electronica de Lewis y la
teoria de repulsion de los pares de electrones del nivel de valencia (VSEPR, por sus siglas
en inglés), y era méas facil de utilizar en los célculos que la EV.

Si bien ambos enfoques emergieron casi simultaneamente y se transformaron en
escuelas rivales en su tiempo, es importante resaltar que en la actualidad conviven en la
comunidad cientifica los tres marcos teoricos resefiados. Tal como sefialan varios autores,
no sélo la EV y la OM desempefian papeles complementarios (HIBERTY; SHAIK,
2008), sino que ellas no han eclipsado, ademaés, a la teoria de Lewis, una teoria quimica
supuestamente ‘derivada’ o ‘secundaria’. La utilizacion de las mismas dependera de los
factores considerados relevantes a tal propdsito: facilidad de implementacién
computacional, facilidad de uso en la ensefianza, facilidad en la visualizacion, etc. Es aqui
donde acudir a la nocion de ‘modelo’ ayuda a disipar las perplejidades que derivan de la
coexistencia de descripciones y explicaciones diferentes, e incluso incompatibles, de un
mismo fenémeno (ADURIZ-BRAVO; LABARCA; LOMBARDI, 2014).

Un ultimo ejemplo a brindar es el concepto de electronegatividad, una nocién
relevante en quimica a partir de la segunda mitad del siglo XX, para explicar el
comportamiento de las sustancias cuando encuentran otras sustancias. Si bien los
guimicos no acuerdan acerca de qué es la electronegatividad, en su version tradicional
expresa la habilidad, capacidad o propiedad de las especies quimicas para atraer

electrones en enlaces compartidos. En 1932 Linus Pauling proponia la primera definicion

3Histéricamente, se considera que la descripcion del enlace quimico utilizando por primera vez una teoria
fisica brind6 las bases para afirmar que la quimica puede ser reducida a la fisica cuantica (HARRIS, 2008).
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del concepto y cuantificd la electronegatividad sobre la base de una propiedad
termoquimica como la energia de disociacion de enlaces en sustancias de tipo AnBm. El
modelo de Pauling se actualiz6 posteriormente con mediciones mas precisas, y ha servido
como una guia para otros modelos de electronegatividad.

Dado que la electronegatividad no es un observable fisico, no se puede determinar
experimentalmente. En consecuencia, se han publicado docenas de modelos basadas en
una amplia variedad de propiedades quimicas y fisicas. En la actualidad, es posible
identificar al menos tres enfoques de cuantificacion diferentes: el termoquimico, el
espectroscopico y el electrostatico (RUTHENBERG; MARTINEZ GONZALEZ, 2017).

Murphy et al. (2000) establecieron un conjunto de reglas que una escala de
electronegatividad aceptable deberia cumplir. Uno de ellas afirma que Ila
electronegatividad debe tener una definicion mecanico-cuantica viable, es decir,
compatible con los conceptos cuanticos elementales. Pese a ello, la definicion de
electronegatividad de Pauling en un dominio termoquimico junto con la definicion de
Mulliken, en un dominio espectroscépico, contintan siendo, en general, las primeras
aproximaciones al tema en los textos de ensefianza de quimica. La coexistencia de
modelos incompatibles de electronegatividad es motivo de analisis filoséfico en la
actualidad (ACCORINT]I, 2019).

En resumen, podriamos tener buenas razones para admitir la reduccion ontoldgica
de los items ‘secundarios’ si el abandono o la modificacion de la teoria o modelo
supuestamente fundamental implicara cambios profundos en la teoria 0 modelo que
describe tales items: en tal caso podria sostenerse que las caracteristicas del dominio
‘secundario’ dependen o son de algiin modo el resultado de las caracteristicas de la
ontologia ‘fundamental’. Pero si la suerte de la teoria o modelo ‘secundario’ o
‘fenomenoldgico’ es inmune a la suerte que corra la teoria o modelo ‘fundamental’, no
parece haber buenos motivos filosoficos para suponer que el dominio descrito por la

primera se reduce ontologicamente al dominio descrito por la segunda.
5 Conclusiones

Hemos resefiado los debates actuales en el campo de la filosofia de la quimica
respecto de algunos conceptos relevantes de la disciplina y como la tesis de la reduccion

ontologica impregna fuertemente tales controversias. Contrariamente al supuesto
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habitualmente aceptado, ni la historia ni la practica cientifica de la quimica favorecen el
enfoque monista; por el contrario, la perspectiva pluralista (la utilizacion de distintas
teorias y modelos para explicar el mismo fendmeno) se constituye en el enfoque para
obtener conocimiento. Pero aun si aceptaramos la tesis reduccionista, conceptos como
orbital, enlace, estructura molecular y electronegatividad, entre otros, carecerian
estrictamente de referente en un dominio quimico. ¢Cudl seria la consecuencia para la
ensefianza de la disciplina?

Parece bastante claro que esta situacion paraddjica tendria consecuencias
negativas para una profunda comprension 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 fenomenos meramente aparentes o
‘metaforicos’; y b) si la definicion de los conceptos reseiiados so6lo radica en el campo de
la fisica -en particular, a partir de los dictados de la teoria cuantica-, los estudiantes que
deciden estudiar quimica deberian acudir a los libros de texto de otra disciplina. Esta
situacion parece ser también inadecuada desde el punto de vista educativo. Y en este
sentido, algunos autores observan que la ensefianza de la quimica en el nivel medio, y aiin
en el nivel universitario, no s6lo no es deseable desde una perspectiva estrictamente
formal de la mecénica cuantica sino que es impracticable (NAHUM et al. 2008).

Uno de los principales topicos en el campo de la educacion en ciencias desde
mediados de la década de 1990 es la argumentacion en clase (ERDURAN; JIMENEZ-
ALEIXANDRE, 2007). Los debates vistos aqui muestran que la filosofia de la quimica
se constituye en una excelente herramienta pedagogica para favorecer los procesos de
argumentacion en el aula de quimica. Ello redundara en un conocimiento méas profundo

de la naturaleza de una fascinante ciencia natural como la quimica.
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