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[ a Idea Reduccionista no Abarca a la Quimica

Uno de los cuestionamientos mds frecuentes que le expresan
otras ciencias a la Quimica, es el uso que hace ésta dltima de
su lenguaje y simbologia exclusivas -algunos sectores de las
ciencias hacen este cuestionamiento como un sensible
reclamo, y esa exclusividad la entienden como una barrera
poco abierta a incluir a otras cienclas-.

Este desacuerdo que tienen con la Quimica, ciencias como la
Fisica y las Matematicas, deriva probablemente de la ya
tradicional idea reduccionista,' cliyo objetivo es alinear a la
Quimica con la Fisica, asi como encontrar la forma en que las
afirmaciones y las herramientas de la segunda, expliquen y
describan a la primera.!

1. Historicamente, la Quimica se ha desarrollado en contextos de ntualistica, oficios, atencion a
enfermedades y desarrollo de actividades comerciales, de forma independiente y paralela al
desarrollo que tuvieron la fisica y las mateméticas, por ejemplo: 1) Prehistoria y Edad Antigua: La
ntualista y la preparacion de alimentos, remedios y utensilios; 2) Edad Media: La basqueda de
longevidad y riqueza gestadas por la alquimia y la herbolaria; 3) Revolucion Industrial: El suministro
de técnica y conocimientos para el crecimiento de la mineria, la apotecaria y la alfareria; 4) Primera,
mitad del siglo XX: La edificacion de la industria quimica con frmacos, materiales y combustibles
a partir de la Segunda Sitad del siglo XIX; y 5) Segunda Mitad del siglo XX: Los esfuerzos por

establecer medidas de control regulatorio, sanitario y ambiental.




Probablemente esa armonizacion entre la Quimica, la Fisica y las Matematicas llegue a
ocurtir ¢ incluso a ser absoluta, pero lo cierto es que la Quimica puede darse a
entender sin el uso de simbolos y légica matematica, y también sin recurrir
exclusivamente a descripciones fisicas clasicas o cudnticas. El acervo de herra-
mientas de la Quimica sigue siendo vasto, pero sobre todo pragmatico; sus
simbolos, conceptos y térmimos para describirse a si misma, también han
ayudado a otras disciplinas para darse a entender, sin descartar por
ejemplo el gran avance que se ha tenido gracias a multidisciplinas
como la quimica tedrica y la fisicoquinuica.

La Estructura y el Proposito del Lenguaje Quimico

Para entender como y porqué la Quimica ha
desarrollado  un  lenguaje  propio, podemos
apoyarmnos en las aportaciones de Johnstone y
Chamrat,? quienes afirman que la quimica debe
expresar  fenomenos,  objetos,  eventos,
conceptos, 1deas, procesos, mecanismos y siste-
mas a tres mveles: 1) microscopico (particulas,
atomos, 1ones y moléculas), 2) macroscopico
(propiedades y fenomenos fisicos, mecanisticos
y organolépticos) y 3) simbolico (simbolos,
1deogramas, modelos, graficos, ecuaciones,
operaciones y férmulas). Estos tres mveles estan
inimamente relacionados entre si y en los tres
se desenvuelven la ensenanza, el aprendizaje y el
desarrollo de la Quimica.
LaTabla 1 resume algunos grupos de conceptos
que ayudan a cada proposito.’ Por ejemplo,
independientemente del fenomeno que se desee
describir a nivel microscopico, se requiere un
acervo de conceptos y definiciones que es necesario
abordar de manera formal. Este mvel en muchos
aspectos es dificil de describir, ya que hasta el momento
no contamos con Instrumentos © aparatos que
nos permitan observarlo en el rango de percepciéon de
nuestros sentidos, y sin una mstruccion adecuada y formal,
el proceso de aprendizaje de éste puede ser ambiguo o
erroneo. Kl mivel simbolico también es dificil de asociar a las
descripciones macroscopicas. Estas tilimas son parte de nuestra
vida cotidiana y son faciles de observar, medir, percibir y describir;
la mayoria tienen un efecto o manifestacion biologica, natural o
tecnologica, mas no asi los simbolos y modelos que requieren la
mncorporacion de un lenguaje adecuado para poder ser usados y entendidos.

1. Los autores sugieren que el proceso de aprendizaje de estos niveles deberfa ser consecutivo y no paralelo, empezando con
los conceptos macroscopicos, luego con los modelos estructurales o microscopicos y finalmente con los niveles simbolicos.
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Tabla 1. Ejemplos de los miveles de descripcion en la Quimica

OBJETOS O
FENOMENOS

Atomos

Moléculas

Enlaces

Mecanismos

Transformaciones

Probabilidades

Velocidades

MICROSCOPICO

Conceptos y defini-
ciones originados por
la  recoleccion de
datos y mediciones
experimentales direc-
tas e indirectas en
fenomenos  macro-
scopicos. Esto origina
la creacion y el uso de
simbolos y lenguaje

NIVEL DE DESCRIPCION

MACROSCOPICO

Eventos asociados a
otros fenémenos y

niveles de descripciéon

- Efectos biologicos
- Materiales
- Propiedades

- Efectos biolégicos
- Materiales
- Propiedades

- Eventos asociados a
otros fenomenos y
niveles de descripciéon
- Transformaciones y
procesos

- Endo y exotermas

- Eventos asociados a
otros fenémenos y
niveles de descripcion
- Transformaciones y
procesos

- Endo y exotermas

- Cambios de estimulo
organoléptico (color,
olor, sabor, aspecto)

- Estabilidad

- Caducidades

- Condiciones de
almacenamiento y
traslado

- Envases primarios

- Técnicas de manipu-
lacién

- Equipo de Proteccion
Personal
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SIMBOLICO

Funciones y modelos

- Modelos graficos (formulas,
estructuras)

- Modelos in silico

- Modelos fisicos (modelos
moleculares)

- Descriptores estereoquimicos

- Modelos grificos (férmulas,
estructuras)

- Modelos in silico

- Modelos fisicos (modelos
moleculares)

- Modelos matematicos

- Descriptores estereoquimicos

- Modelos graficos (formulas,
estructuras)

- Modelos in silico

- Modelos fisicos (modelos
moleculares)

- Modelos matematicos

- Estados de transicion

- Flechas

- Cargas

- Descriptores estereoquimicos

- Modelos gréficos (formulas,
estructuras)

- Modelos in silico

- Modelos fisicos (modelos
moleculares)

- Modelos matematicos

- Estados de transicion

- Flechas

- Cargas

- Descriptores estereoquimicos

- Modelos termodinamicos
- Modelos Cinéticos



Ademis de estos tres miveles de comunicacion, uno de los propositos primordiales de la simbologia y el lenguaje en la Quimica,

es poder establecer fendmenos de reactividad -lo cual en si es el objetivo central de esta ciencia, mas que la mera descripcion de

la matena y la naturaleza, lo cual quiza le compete mas a la Fisica-. Esto tiene especial importancia para el desarrollo de la

comunicaciéon entre la Quimica y otras clencias, ya que para un quimico muchos fenomenos que se pueden apreciar a escalas

supramoleculares complejas ~como los mecanismos bioldgicos- tienen su origen en fenémenos discretos de mteraccion o

reactividad quimica, los cuales es necesario describir apropiadamente a ese mvel. Un ejemplo que 1lustra esta idea es la forma en

que se generan las hélices a en las proteinas (Figura 1).

Figura 1. Tres miveles de representacion de una hélice a en una proteina. A: Representacion de la estructura
secundaria debida a las conformaciones e interacciones de puente de hidrogeno de grupos carbonilo y amino en la
columna de aminodcidos que la conforman; B: Representacion de bolas (atomos) y liston de la misma estructura;
C: Representacion de la estructura terciaria de una proteina donde se aprecian 8 hélices a.

Es frecuente ver en los libros de texto de bioquimica,
biologia molecular y enzimologia, las representaciones
de listones de una proteina (Figura 1-C) y no es dificil
mtroducir la idea de que se trata de plegamientos de
cadenas de aminodcidos, las cuales son las responsables
de la estructura secundaria y terciaria de estas
biomoléculas. Si bien esta representacion pareciera
tener un cardcter grafico, tiene un significado bien
definido y éste proviene de la simplificacion de un
lenguaje mas elaborado, de ahi la importancia de hacer
una representacion apropiada. Este tipo de formaciones
macromoleculares son el resultado de interacciones
entre aminoacidos de la cadena principal y solo es
posible explicarla 'y comprenderla cuando se le
representa  formalmente con simbolos y conceptos
quimicos (Figura 1-A y B). Gracias a la representacion
de dtomos, elementos, grupos  funcionales,
interacciones no  covalentes,  orientaciones y
conformaciones (jlos dos tdltimos describen arreglos
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espaciales de los dtomos de una manera muy precisa!),
es posible representar inequivocamente la forma en que
se pliega una cadena de aminoacidos para generar una
hélice a.

Todos los recursos de lenguaje ilustrados en el ejemplo
anterior han sido desarrollados en su mayoria por la
Quimica Organica y su nivel de representacion vy
comunicacion son realmente ttiles. A pesar de que atin
es posible encontrar sectores cientificos y profesionales
que los consideran meras ilustraciones, éstos no
dependen de la habilidad griafica de un ilustrador, ya
que los simbolos tienen validez, significado y uso
especificos, aunque quien los represente no sea habil
dibujando cuando los usa en un pizarréon o una hoja de
papel escrita a mano.

Las escalas de mformacion y clasificacion que  se
pueden asignar a un proceso quimico son igual de



mmportantes que la simbologia que se usa para describirlo.
Consideremos el ejemplo fundamental de la quimica:
una reaccién quimica, la cual es un proceso por el cual
ocurre una transformacién de una o mas sustancias para
producir otras con caracteristicas diferentes. Estos
procesos pueden ser impulsados e influidos por
diversos factores como temperatura, presion, presencia
de catalizadores, retardantes, etc. En este sentido, las
reacciones quimicas pueden ser clasificadas de manera
muy general como organicas o inorganicas de acuerdo
con la naturaleza de los reactantes, sin embargo,
concentrandonos en las reacciones quimicas organicas,
para lograr una descripcion mas detallada y obtener un
panorama mas amplio, es pertinente llevar a cabo una
clasificacién mas especifica.

De acuerdo con como tienen lugar las reacciones
quimicas, podemos clasificarlas como reacciones de
sustitucion o desplazamiento, reacciones de adicién,
reacciones de eliminacion y reacciones de transposicion
(también conocidas como rearreglos quimicos).?

Otra manera de clasificar las reacciones organicas es segiin
el mecanismo por el cual transcurren, por ejemplo,
polares  (heteroliticas), por
radicales libres (homoliticas) y reacciones periciclicas o
concertadas.?

Uno de los propositos primordiales de la descripcion
de una reaccién quimica es poder establecer a qué
condiciones es posible llevarlas a cabo para poder
controlarlas; en este contexto, “control” significa a)
capacidad de ejecucion, b) reproducibilidad, ¢) estado
de equilibrio, d) velocidad de transformacion, e)
mecanismos de suministro o emisiéon de energia, f)
mecanismos de reaccion, g) puntos criticos y h) puntos
de seguridad ambiental y personal. Todo esto permite
mcluirlas dentro de clasificaciones y métodos de estudio
como los descritos anteriormente.

reacciones reacciones

Analicemos por ejemplo a las reacciones periciclicas,
cuyos procesos se llevan a cabo en un solo paso, con
formacion y escision de enlaces al mismo tiempo
(procesos sincronicos). Lstas cumplen caracteristicas
especificas que a continuacién se mencionan:

- Son procesos concertados en donde los cambios
quimicos se dan a través de ciclos.

- Segin el suministro de energia de activacion, pueden
ser procesos térmicos o fotoquimicos.

- El disolvente, los medios o reactivos intervienen en la
velocidad de la reaccion.
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- Generalmente  son  estereoespecificas,  con
estereoquimica controlada por la via de induccion y la

simetria orbital.

Existe ademas, una clasificacion mas especifica de las
reacciones periciclicas, ya que cada una de ellas tiene
caracteristicas particulares:

1. Reacciones de cicloadicion.

2. Reacciones electrociclicas.

3. Reacciones queletropicas.

4. Transposiciones sigmatrépicas.

5. Transferencia de grupo.

6. Reacciones de eliminacién.

Por ejemplo, en las Reacciones de Cicloadicion, mas
especificamente en las reacciones de cicloadicion 4+2,
llamadas como Diels-Alder (Esquema 1), un dieno
conjugado como el 1,3-butadieno, reacciona con un
dienofilo, en este caso eteno, para formar una molécula
ciclica estable, el ciclohexeno. Esta es probablemente la
reaccion  organica conocida, vy usada
ampliamente para formar anillos de 6 miembros de
manera reglo- y estereo- controlada.

mas es

/
+ —
NS
1,3-butadieno EFteno Ciclohexeno
(D1ieno) (Dienofilo) (Producto)

Isquema 1. Reaccion de cicloadicion 4+2 o de Diels- Alder,
entre un dieno (1,3-butadieno) y un dienofilo (eteno).

Con la finalidad de dar una adecuada explicaciéon del
curso de las reacciones concertadas (como también se
les llama a las reacciones sincronicas), asi como
predecir la posible espontaneidad de estas, Robert B.
Woodward y Roald Hoffmann desarrollaron un
modelo aproximado considerando las propiedades de
simetria de los Orbitales Moleculares Frontera (OMF).
En sentido, es preciso la construcciéon de
Diagramas de Correlacion como los que se muestran
en la Figura 1, los cuales muestran la energia relativa de
los Orbitales Moleculares (OM) de las especies
reactantes, sus configuraciones y el balance de los
orbitales que se rompen y que se forman en una
reaccion, como funciéon de la simetria molecular.

este



Iigura 2. Diagrama de correlacion de orbitales de los reactantes en

la reaccion de Diels-Alder.

Como sabemos, los enlaces quimicos resultan del
empalme (traslape) de los orbitales atémicos
participantes.* En este contexto, la interaccion entre el
orbital molecular ocupado mas alto en energia
(HOMO, del inglés: Highest Occupied Molecular
Orbital) y el orbital molecular vacio mas bajo en energia
(LUMO, del inglés: Lowest Unoccupied Molecular
Orbital) es la mas importante para nuestro andlisis,
dado que el primero estd ocupado y el segundo esta
desocupado. Notese ademas, que las interacciones mas
mmportantes, son aquellas entre los orbitales mas
cercanos en energia y con la misma simetria puesto
que dardn lugar a interacciones efectivas. I'n nuestro
caso, la interacciéon de los orbitales antisimétricos

(A) HOMO-LUMO.

Consideremos otro ejemplo para seguir apreciando el
uso de la simbologia y la terminologia en la Quimica, y
en especifico en la Quimica Organica. En 1957 Howard
Zimmerman y Marjorie D. Traxler propusieron un estado
de transicion de sels miembros, con conformacion de silla,
para explicar la estereoselectividad de adiciones aldolicas.’
Este modelo, conocido como el Estado de Transicion
Zimmerman-raxler, es uno de muchos ejemplos de como es
posible emplear simbologia quimica para explicar aspectos
fenomenologicos de las transformaciones quimicas.
Desde el punto de vista del lenguaje y la simbologia
quimica, podriamos explicarlo de la siguiente forma
(Esquema 2):

las

Uno de los aspectos fundamentales de

transformaciones quimicas es que se trata de igualdades
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-estequiométricas en este caso-, por lo que se pueden
expresar como una ecuacion en la que la flecha
representa la igualdad; en este ejemplo se muestran tres
1gualdades consecutivas y estan asociadas mutuamente
mediante la flecha de equilibrio.™® El sentido de la
escritura de una ecuacion quimica también es importante
y por convencion se escribe de 1zquierda a derecha
denotando que en dicha direccion se desplazaria el
equilibrio quimico.

Cuando un compuesto tiene en su estructura un grupo
carbonilo, como 1y tiene un carbono a con al menos a
un hidrégeno, se puede hace reaccionar con una base
metalica del tpo M'B;, es posible formar un 16n enolato
con dos conformaciones, una Z y una E. Esta sencilla
denominaciéon tiene un significado estructural bien
definido y concreto, y cuando se le analiza mas a fondo
conlleva la comprensiéon de conceptos como interacciones
electrostaticas,  estabilidades  termodindamicas vy
geometrias moleculares.

1. Es innegable que Zimmerman y Traxler se apoyaron en las recientes aportaciones
que en 1950 habia hecho Sir Derek Barton en el tema de Andlisis Conformacional.

Siguiendo el sentido de 1zquierda a derecha en la
transformacion que estamos describiendo, encontramos
en la parte superior de las lineas de conexion y las
flechas (que en este caso representan las posibles rutas
mecanisticas que puede seguir la reaccion), un segundo
compuesto (2), el cual bajo el significado de esta
notacion, dicho compuesto corresponde a un reactivo
sobre el cual el producto de la transformaciéon anterior
-el enolato- llevard a cabo trabajo quimico; en otras



palabras, dicho 10n enolato llevarda a cabo una reaccion de adicion y en un punto de la transformacion formara un
estado de transicion, representado entre un par de corchete y un simbolo de doble cruz: [ 1.

Hablando del concepto de estado de transicion, éste tiene implicaciones fundamentales en el entendimiento de las
transformaciones quimicas, podriamos decir que representarlo y explicarlo conlleva anos de adiestramiento y
comprension en temas como termodindmica y la cinética quimicas, de ahi que incluirlo en un esquema no es un
asunto trivial. Hablando especificamente del estado de transicion Zimmerman-Traxler (3a-d), es una representacion
realmente utl de la forma en que ocurre la reaccion, ya que es la esquematizacion de aspectos como la formacion de
nuevos enlaces, el espacio que ocupan los reactivos al momento de acercarse mutuamente. jDe la correcta representacion
de un estado de transicion se pueden discernir compuestos benéficos de los que no lo son! También es posible
estimar la posibilidad de que ciertas rutas de reaccién se lleven a cabo, asi como sus productos correspondientes que
se llegan a aislar experimentalmente, esto también se explica en el esquema.

CH

3

. RW)L | CH, 1 — 4a Producto syn
- H 3a (no favorecido)

O OH
R

1

Enolato Z

A
"

CH,

/U\/ H —  CH, b — 4b Producto anti
R Ch; (favorecido)

O OH

== R R,

CH,

4c Producto anti
(favorecido)

Enolato E

O OH

~ R R,

CH,

4d Producto syn
(no favorecido)

Iisquema 2. Representacion de la secuencia de transformaciones que ocurren en una condensacion
aldolica estereoselectiva desde el punto de vista del modelo de Zimmerman-Traxler.

Por dltimo, al final de las flechas, se encuentran los cuatro posibles productos. Uno de los avances mads significativos
que brindan las representaciones quimicas es que en cierta medida podemos estable-cer predicciones, muchas veces
tan confiables como las de cualquier otro modelo. En este caso, al representar cuatro productos, no quiere decir que
los cuatro se obtendran -sin una representacion o interpretacion cuidadosas, esto violaria la Ley de la Conservacion
de la Materiasino la posibilidad de que se puedan formar.

En la estructura de los productos 4a-d se pueden encontrar dos de los simbolos mas ttiles para representar aspectos
tridimensionales de las moléculas, se trata de las famosas cunias y resortes (Figura 3). Estos sencillos simbolos abarcan
conceptos profundos y especificos en el drea de la estereoquimica; la IUPAC desde 1996 ha publicado interesantes
recomendaciones acerca del uso de la simbologia de esta area del conocimiento.”
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] NRRERR
Cuna Resorte

Representaciones estereoquimicas de enlaces para denotar orientacion de enlaces que emergen
de un centro estereogénico.

Imagine, o trate el lector, describir los fendémenos de los Esquemas 1 y 2 sin recurrir a
simbologia o lenguaje quimico o usando sélo uno de ambos recursos, pero no los dos;
pronto se dard cuenta que es extremadamente complejo e infructifero tratar de hacerlo.
Por lo tanto, la razon por la que los quimicos usamos simbolos, conceptos, descriptores
y términos, es el resultado de la evolucion de las ciencias quimicas, pero sobre todo de
la selecci6n apropiada y sistematica de las mejores herramientas para seguir avanzando
en el desarrollo cientifico. En tiempos de Wholer® no era sencillo diferenciar a un
atomo de una molécula. van 't Hoff,’ Fischer,"” Cahn y Barton'! tuvieron que idear
representaciones de los fendbmenos estéricos que muestran las moléculas. Ingold se vio
fuertemente motivado a descartar las descripciones mecanisticas de las reacciones que
en su tiempo se consideraban validas e infalibles.'

El dominio del uso y significado de la simbologia quimica requiere de mucho tiempo de
estudio y correcta mstruccion, ya que sin ello es posible que muchas veces pase
desapercibida su importancia.

Uno de los compromisos que como estudiantes, profesionistas y cientificos podemos
adoptar, es el de verificar que nuestro uso del lenguaje y la simbologia sea apropiado y
que, a su vez ayuda al progreso y desarrollo de esta ciencia en pro de la humandad, la
tecnologia y el medio ambiente.
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