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Las naturalezas del enlace quimico

Martin Labarca® » Marano Lastiri™

1. Introduccion

En un trabajo previo (Labarca y Lastn, 2006) anahizaros la posibiidad de tejer relaciones
entre la concepcidn estructuralista de las teorfas cientificas y el realismo plurahsta pragmdnco,
Sefialamos alli que ambos enfoques indican que un plurahsmo tanto en el plano epistemolégico
como en el ontolégico es una manera adecuada de comprender la mmagen del mundo que nos
proporciona la ciencia: una realidad estratificada organizada en miluples nuveles ontolégicos, cada
uno de los cuales esti vinculado a los restantes mediante nexos nomoldgicos no reductivos

El presente trabajo se propone profundizar el andlisis anteriormente presentado
mediante la discusidn de un eemplo concreto de relacidn mntertednca. Bl concepto
de enlace quitnico puede describirse unlizando wnto teorfas quimicas como teotdas
mecénico cuinticas. Analizaremos la forma en que este término aparece en la teotia de Lewts y
la teoria de los othitales moleculares, asi como las relaciones entre éstas, Ominremos esta vez,
el uso de herramientas estructuralistas, ya que un anilisis pormenonzado de este nipo requetirfa
una extensidn consideablemente mds amplha que la disporuble. Tal tarea, fundamenral como
es pard un problema conio €l que enfrentamos aqui, quedard para fumras investngaciones.
Nuestra presentacion serd, por tanto, informal pero esperamos que no pot ello menos rigurosa.
Condluiremos sefialando que la existencia de distntas teorfas clendficas, pertenectentes a distintos
mundos y compattbles con la prictica efectiva de la ciencia, imphea que todas ellas wenen el
mismo estatus epistémico y que cada una constifuye su propia ontologia, sin que la coexsstencia
de diferentes ontologfas implique priondades m prrvilegios metafisicos.

2. La teoria electrdnica de Lewis

Lanocién de enlace es uno de los conceptos centrales en Iz quimica contemporanea’ Un enlace
guimieo es una umon entre atomos donde la disposici6n resultante de los nicleos y los electrones
tiene una energia menor que la energfa total de los 4tomos separados. Stla menor energia se logra
mediante la rransferencia completa de uno o mas electrones de un 4tomo al otro, se forman 1ones,
y el compuesto permanecert unido mediante las atraccrones electrostaticas entee los mismos. En
este caso hablamos de un endace tmeco. El clisico elemplo es la umdn entre los dromos de sodio

* UNQ - CONICET, mglabatca@unq edu.ar
"UNTREF — UBA, marjano_lastin@yahoo.com.ar

308




y cloro. Ahora bien, s1 la menor energia se logra compattiendo electrones, los dtomos se unen
‘mediante un enlace covalente y se forman moléculas indmduales. Bl caso mas sencillo es la umén
entre gtomos de hidrégeno. Y un tercer tipo de enlace es el enlace metélico donde un gran mimero
de cationes se mannenen umdos por un mar de electrones que circulan entre ellos.

Las teorias actuales sobre los enlaces quimicos surgen a partir de los trabajos de Irving Langror,
Walther Kossel y, muy especialmente, de Gilbert Newton Lews (1916, 1923) Con una notable
intuicton, Lewts desatrollé su teoria muchos afios antes del surgimuento de la mecinica cuintica
y del concepto de orbiral En 1916 Lewns public un articulo, The Atom and the Molecule, ¢ue
perminé comprender la naturaleza de los enlaces entre dtomos no metalicos. El articulo senté las
bases de nuestra compsension acmal de otro concepto fundamental de la quirnica: la estructura
molecular. Postula alli que un enlace covalente es un par de electrones comparados entre dos
Atomos, y esetibid la férmula para compuestos 16nicos como [Na]+{Cl}- (cloruro de sodio) y
H:H {molécula de hidrégeno) para compuestos covalentes. Los dtomos pueden compartir fmds
de un par de electrones y formar, de esta manera, enlaces dobles o triples. El orden de enlace es
el ndmero de enlaces que une a un par de dtomos en parncular.

Lewis sefiald que cuando se forma un enlace covalente, los dtomos comparten electrones hasta
alcanzar la configuracidn electrémca del gas noble mids cercano en la tabla penddica. Esta es la
denorminada regla del octeto: en la formacién de enlaces covalentes, los dtomos tratan de completar
sus octetos compartiendo pares de clectrones, dos para el caso del hudrégeno que alcanza i
configuracion eléctrénica del helio, ocho para los restantes elernentos. La regla del octeto exphca
la valencia de los elementos y fas estructuras de muchos compuestos. Pero existen excepciones
tanto 2 esta regla como a que el enlace consiste en un par de electrones, algunas ya conoadas por
el propio Lewis2, que dieron lugar a modificaciones en la version actual de esta teoria

Por otra parte, algunas moléculas tienen estructuras que no pueden expresarse médiante
un sunple diagrama de Lewss. Un ejemplo es el benceno para el que pueden escribirse dos
estructuras de Lews diferentes alternando la ubicactén del enlace dobie v el enlace simple en
la molécula. St sdlo una de estas estructuras fuese correcta deberian esperarse diferencias en
la longirud del enlace doble respecto de los enlaces simples. Sin embargo, los experimentos
muestran que la longitud de los enlaces es-la misma. De esta form;l, resulta mejor considerar la
estructura de Lewis del benceno como una combinacién de las dos estructuras posibles, con cada
enlace teniendo propxedades mtermedias entre uno stmple y uno doble. Esta combinacidn de
estructuras se denomuna resonancia. En este tipo de estructuras los electrones que no tienen una
unica ubicacién se encuentran deslocalizados sobre los sets dtomos de carbono.

Con el surgimiento de las teorias modernas o mecinco cuanticas del enlace a fines de la
década de 1920 —la teoria del enlace de valenoa y Ia teorfa de los orbuales moleculares— se
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supetraron algunas limutaciones que presentaba la teoria de Lewns. Sin embargo, se la continda
udlizando para escribar las estructuras de una sostancia perrmtiendo predecir fa presencia de pates
solitarios de electrones y las formas moleculares.

3. La teoria de los orbitales moleculares

La teorfa de los orbitales moleculares (OM) fue mtroduada por el premio Nobel Robert
Mulliken (1928) y Frednch Hund, con mmportantes contribuciones de Sir John Lennard-Jones
(1929), Erich Hiickel y Charles Coulson. Esta teoria surge como una alternativa superadora de
los limites que presentaban la teotia electrénica de Lewis y 1z teotia de repulsién de los pares
de electrones de valencia (VSEPR), v era més ficl de utlizar en los célculos que la teorfa del
enlace de valencia (EV). En particular, la teoria OM puede explicar la existencia de compuestos
deficientes en clectrones (por ). el diborano), la estabilidad de la especie H," y el patamagnetsmo
del oxigeno.

En esta teoria los electrones ya no se encuentran localizados sobre los dtomos o entre pates
de atomos, sino deslocalizados en roda la molécula ocupando orbitales denominados orbitales
moleculares. Es decit, los electrones ya no estin confinados a enlaces indmduales; sino que
la teoria asigna electrones a la totalidad de la molécula. De este modo, el enlace covalente es
descripto ahora en términos de orbrtales moleculares distribrdos en toda la molécula

En el 16n molecular de hidrégeno H,*, la molécula més senaifla existente, la funcién de onda
se expresa de la sigmente formar

Y (OM)}=¥Als+'¥Bls

donde WAlstepresenta un orbital 15 centrado sobre un dtormo A y WBlses un orbital 15
centrado sobre un dtomo B, El orbital molecular ¥ se denomina combinacidn hneal de orbitales
atémucos (CLOA). Cualquier orbital molecular formado a parur de vna combinacién hineal de
otbitales atémicos se denomuina CLOA-OM

Una combinacién de orbitales atdmicos que produce una disminucién global de energia se
denomuna orbital enlazante 0. Y cuando dicha combinacién produce un ascenso global de energia
se llama orbital antienlazante o . El orbital molecular formado tlene menor energia que los orbatales
atémicos. La estabilidad de la molécula de hidedgeno se explica dado que su energia es menor
que-la de los atemes separados. Otro tipo-de orbital aparece e una molécula poliatSiriica como
el H,O En esta molécula, cuando un orbatal esta ocupado y no contribuye al orbital enlazante
al antenlazante, se denomina orbutal no enlazante. En algunos casos, este tipo de orbital es solo un
orbital atémico, en otros, consiste de un combinacion hneal de orbitales atdmicos sobre Atomos
que no SON VECHIOS ¥, POr tanto, se superponen en una extensién despreciable.
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La descripcién que hace la teotia OM de otra molécula polatémica como el benceno C H,
- ehmina la resonancia en su esquema explicativo ¥, por otto, mezcla conceptos proplos de la teotia
OM junto con conceptos de la teoria EV. En efecto, en la descripcién de los enlaces o de dicha
molécula Jos quimicos suelen emplear nociones como hibridacién y solapamiento de orbitales,
centrales en el esquema conceprual de la teoria EV. En el caso de los enlaces T1, caracterfsnicos
de los enlaces dobles, se encuentran deslocalizados alrededor del anillo de seis carbonos. Para
representar este enlace I deslocalizado a menudo suele escrbirse el simbolo del benceno como
un hexidgono con un circulo en su mterior. Dado que los tres orbitales moleculares enlazantes
de tpo T se extienden entre los sess dtomos de carbono en lugar de estar concentrados entre
pares de dtomos de catbono, éstos orbitales se Haman orbitales moleculares deslocalizados. De
esta forma, y como vemos, el marco conceptual de la teoria OM se emplez al describir los enlaces
I

Otro concepto que forma parte de este marco conceptual es el de orden de enlace (OE) que
expresa la fuerza de un enlace quimico v que se define del sigutente modo.

OFE = %2 (nimero de electrones enlazantes - nimero de electrones antenlazantes)

A diferencia de la teorfa de Lewns, en la teoria OM un par de electrones no es esencial para un
enlace: un dnico electrén puede mantener dos dtomos umdos con cerca de la mitad de la fuerza
de un par de electrones (H,"), pero dicho par de electrones es el maximo permitido para ocupar
un orbital molecular, de acuerdo al principio de exclusién de Paul

4. Dos teorias para representar el enlace quimico

Hasta aqui hemos resefiado los aspectos centrales de las dos teorias en la deserpeién del enlace
covalente, Analizaremos abora las profundas diferencias conceptuales entre estas formulaciones
teo1ICas, :

- En lineas generales, a la teosfa de Lewns le mrteresa exphcar la forma en que se distbuyen los
electrones en una molécula de forma que esta distribucién pueda dar cuenta de las propiedades
conocidas de las sustancias quimicas Tales propiedades, por otra parte, se determinan pot
métodos fisicos como la difracctdn de rayos X o la espectroscopia de mucroondas. El dominio de
aplicactones estd resttingido 4 moléculas cuyos constituyentes son, en su mayor patte, dtomos del
segundo y tercer pefiodo de la tabla peniddica. Las propiedades de los dtomos son mtroducdas en
la teoria de Lewss ‘desde afuera’. la informacion relevante para construir una estructura de Lewrs,
el nimero de electrones del dlimo nivel de energia de un dtomo neutro, proviene de los modelos
atbémicos constrwdos con ayuda de la mecanica cudntica.

Por su parte, la teorfa OM se basa en el aparato conceptual y formal de la mecinica cuéntica y

trata a fas moléculas come sistemas cudntcos de muchas particulas y a los orbitales moleculares

311




que explican los enlaces como combmaciones lineales de orbitales atémicos. Los procedimientos
recién mencionados relativos a la forma de determunar las propiedades de las moléculas se aplican
también en estos casos. Esto procedimentos comunes permiten establecer la relacién entre las
aplicactones de una y otra teorfa  En principio, las aphcaciones de la teorfa OM son, al menos,
tan amphas como las de la teoria de Lewss. Por otra parte, las deficiencias de la teoria de Lewss
mencionadas en [a seccidn 3 son resueltas por la teoda OM que nene, de este modo, un rango de
aphcaciones mayor.

En un andlisis mis especifico, la primera diferencia importante a resaltar yace en la descripcién
del enlace covalente. Mientras que en el esquema conceptual de Lewns se explica a través de un
par de electrones comparndos, en ¢l esquema conceptual de la OM es posible presandir de
dichg par de electrones: como sefialames, en la molécula mds sencilla exsstente; el 16n molecular
de hidrégeno H2+, un tnico electrdn puede mantener los dos dtomos unides. En particular, Ja
teoria OM apela a la nocidn de orbital en su esquerna explicauvo, nocién que se encuentra ausente
en las estructuras de Lewis. De este modo, mientras que en la teoria de Lews los electrones
se encuentran localizados en enlaces indrniduales (excepto en aquellas moléculas que presentan
formas resonantes), en la teorfa OM, por el contrano, los electrones estdn deslocalizados en
otbitales moleculares por toda la molécula,

Un aspecto relevante a sefialar es la aceptacion de dichas teorias en las comumnidades cientificas.
Pese a ser la primera teoria que describia adecuadamente un enlace en sustancias no 16nicas y al
postenior surgimiento de la mecdnica cudntica, las esrructuras de Lewis son atin amphamente
unlizadas desempeifiando un papel esencial tanto en los cursos mrroductonos de quimica general
come de quinuca organica. La teorfa se unliza en la descripeidn de aspectos semcuantitativos del
enlace quimico y de la estructura molecular (para mayores detalles, véase Reed, 1994), mientras que,
por su parte, la teoria OM se utihiza para describir aspectos cualitattvos (por e}, determmacion del
paramagnetismo de unz molécula) como cuanttatvos (las energias de los orbitales moleculares).
Asimismo, una deschpc;én bidimensional del enlace y de la estructura de la molécula es bandada
por Lewss, mientras que la teorfa OM brinda una representacién tndimensional. Al jguat que
la teoria electrénica de Lews, la teotia OM es ampliamente utilizada en la comunidades fisica y
quinmca, pese a que la otra teoxfa mecimca cuintica empleada para describir un enlace a reoria
EV- comenz6. a resurgir desde la década de 1980 tornandose en una atractuva alternattva a la
teoriz OM (Hiberty y Shatk, 2007) En consecuencia, la teoria de Lewns y la teorfa OM juegan
papeles complementarios en la descripaidn del entace covalente y su unhizacién dependera de los
factores considerados relevantes para un determmnado proposito: 1a necesidad de calculos de apo
cuanuiatvo, la facikdad de use en la enseflanza, [a factidad en la visualizacion, etc. A 1dénticas
conclustones se arriba cuando se anahzan en profundidad y se comparan, empleando la nocion
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de modelo como mediador entre teoria y realidad, las dos teorfas mecdmco cuinncas extstentes
para describir el enlace quimico. la teorfa OM y la teotia EV (Lombards, Labarca y Adunz-Bravo,
2010).

Este anidlts1s muestra que las dos teorias resefiadas consituyen sus ontologias de manera
diferente de modo que no pueden identficarse una con otra. Desde la perspectiva de un plurahsmo
ontoldgico de raigambre kantiana tales ontologias son 1gualmente “teales”, sin relaciones de
prionidad nr dependencia entre ellas. Dado que en este marco conceptual toda ontologfa surge de
la sintests entre realidad nouménica y esquema conceptual, el dominio ontolégico de la quimtca
resultz tan constitiido como el dominio ontolégico de la cudntica y, por tanto, no cuenta con
prvilegio alguno. De esta manera, el mundo de la quirmica preserva su autonomia ontologica
puesto que las entidades quimicas no necesitan de las entidades cudnticas para legiumar su
existencia (Lombardi y Labarca, 2005 y 2008),

Finalmente, creemos que este andlisis filosdfico es la herramienta conceptual necesaria para
resolver el problema pedagdgico que plantean, desde hace nempo, algunos educadores en quirmca:
la exastencia de cuatro teorias diferentes —dos quimicas y dos mecdnico-cudnticas-- para exphcar el
mismo fendmeno (Holezclaw v Robinson, 1988, Hurst, 2002).

5. Conclusiones

Como sefialamos al micio, este trabajo mtenta discuur algunos aspectos centrales del problema
general de las relaciones mntertedricas en la cencia En parncular, nos hemos ocupado de las
relaciones entre una teotia quimica y una teotia fisica (mecinico cudnnca) El problema de st
la quimica puede ser o no reducida a la fisica ha sido extensamente discundo en el dmbito de
la filosofia de la quimica (gf- Lombard: y Labatca, 2005) Nuestro aporte apela a la estraregra
mas parsimoniosa de ver este problema considerando pares de teorias particulares. $1 bien
nuestro andlisis atn debe ser profundizado, creemos haber mostrado que en el caso particular
reconstrwido aqui no puede hablarse de una reduccidn de la teoria de Lewns a la teorfa OM. De
aqui, conchumos que una perspectiva mas adecuada para anahizar el problema de la ontologia
de las teotias ctentificas es la de un enfoque pluralista. En nuestro caso particular, enconttamos
conveniente resaltar las distneas “naturalezas® del enlace quinnico, dada su disunta concepcidn en
el esquema conceptual de la quimica y de la mecanica cudntica
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Notas
1 Para un desarrollo hustérico del concepto, véase Sutchffe, 1996,
2 Algunos compuestos tienen un nimero impar de electrones, mientras que los dtomos de fosforo, azufre, cloro u
otro no metal del perfodo 3 y posteriores pueden zcomodat més de ocho electrones en su capa de valencia,
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