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RESUMEN

Mostramos el significado de la quimica tedrica, el origen de la quimica matematica
y su relacién con los fundamentos de la quimica tedrica. Posteriormente
realizamos una revision de la matematizacion de la quimica y el caracter cientifico
de esta actividad desde el siglo XVIII hasta nuestros dias. Finalmente mostramos
el aporte del Laboratorio de Quimica Tedrica de la Universidad de Pamplona a la
consolidacion de la quimica matematica mediante el desarrollo de una metodologia
general de investigacion denominada quimiotopologia, con la cual es posible
realizar quimica tedrica sin abandonar la informacion experimental quimica.

ABSTRACT

We show the meaning of the Theoretical Chemistry, the origin of the Mathematical
Chemistry and its relationship with the foundations of the Theoretical Chemistry.
Afterwards, we review the process of mathematisation of Chemistry and also the
scientific character of this activity since the 18th century to our days. Finally, we
show the contribution of the Laboratorio de Quimica Teodrica at the Universidad de
Pamplona to the consolidation of the Mathematical Chemistry through the
development of a general methodology of researching called chemotopology. This
methodology allows developing Theoretical Chemistry without the abandoning of
the experimental information in chemistry.
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INTRODUCCION

La ecuacion de Schrodinger y la Quimica
Tedrica

La quimica matematica con alrededor de 30
anos de existencia es una de las ramas mas
jovenes de la quimica tedrica [1]. Por esta
ultima se entiende todo estudio o investigacion
encaminada a la busqueda de los
fundamentos de la quimica y su relacién con
otras ciencias. Sin embargo, en estos
momentos cuando alguien habla de quimica
tedrica, o esta hablando de quimica cuantica
computacional o todos esperan que asi lo
haga. Este fendmeno social-cientifico es
interesante y peligroso. Esto implicaria que
Unicamente mediante la computacién de
procesos cuanticos seria posible pensar
sobre los fundamentos de la quimica,
situacion que es totalmente erronea ya que
Lavoisiser, Mendeléiev y otros quimicos no
cuanticos pensaron los fundamentos de la
quimica sin la teoria cuantica como
herramienta; de hecho sin contar con el
electrén en sus hipétesis y planteamientos.

Ya mencionamos el significado de la quimica
tedrica e introdujimos la frase "quimica
cuantica computacional", pero, ¢qué es la
quimica cuantica computacional? Esta rama
de la quimica tedrica comprende el uso de
computadores para realizar calculos
numéricos que de manera aproximada
resuelven la ecuacioén de Schrodinger (1).

H? =FE? (1)

Esta ecuacion permite representar
matematicamente el proceso de medida de
la energia sobre un objeto microscopico
(particulas subatomicas, atomos vy
moléculas). Una descripcion rapida de los
términos que aparecen en la ecuacioén (1) es
la siguiente: g es el operador de energia
(Hamiltoniano) que representa al instrumento

de medida, »  es la funcién de onda que
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representa al objeto sobre el cual se desea
hacer la medida (atomo o molécula) y E
representa el valor de la medida, en este caso
laenergia. Resolverla ecuacion de Schrodinger
implica  determinar las mejores
representaciones matematicas del objeto, es

decir las funciones de onda r» y determinar

las diferentes energias E del objeto. La
descripcion de los atomos y moléculas de una
manera matematica no siempre es sencilla, en
este proceso hay que tener en cuenta el
numero de atomos de la molécula, el numero
de electrones de los atomos y los diferentes
sistemas de coordenadas necesarios para
describirlos a cada uno de ellos. Por otra parte
es imposible resolver en tiempo real de
computo la ecuaciéon (1) para sistemas
polielectronicos y es por ello que se requiere
una solucién numérica aproximada. Este
proceso reduccionista del "agua de la alberca
de la casa" a un problema de dos atomos de
hidrégeno y un atomo de oxigeno (H,O) pierde
una gran cantidad de informacion del sistema
original. Una labor de los quimicos teoricos
interesados en la epistemologia de la quimica
es la de calcular la cantidad efectiva de
informacion perdida en esta reduccion. Lo cierto
es que perdemos informacion en la reduccion
y esto se evidencia en la baja correlacion de
las propiedades del agua que percibimos y la
hipoteticaH,O[2]. De hecho una solamolécula
de H,O sdlo puede explicar el comportamiento
del vapor de agua. Para poder predecir
medianamente el comportamiento delagua de
la alberca de nuestra casa necesitamos mas
de cinco moléculas de H,O. El anterior
argumento nos permite decir que la busqueda
de los fundamentos de la quimica, la busqueda
de las razones del cambio en la materia y su
comportamiento no es necesariamente la
reduccién del problema a la solucion de una
ecuacion matematica que no es capaz de
predecir los comportamientos totales de la
materia. En sintesis, la quimica tedricanoes la
resolucion de (1). Sin embargo, a pesar de sus
debilidades, la teoria cuantica hace parte del
arsenal tedrico de la quimica para tratar
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de entender la materia. Quiza es la
herramienta mas desarrollada actualmente,
ipero no la unica! De ser posible la reduccion
matematica propuesta por la teoria cuantica,
las palabras de P. A. M. Dirac (1902-1984)
tendrian total vigencia por estos dias: "The
general theory of quantum mechanics is now
almost complete [1929]. The underlying
physical laws necessary for the mathematical
theory of a large part of physics and the whole
of chemistry are thus completely known [...]
and the difficult is only that the exact
applications of these laws leads to equations
much to complicated to be soluble" [ 3 ]. Estas
célebres palabras fueron un desacierto del
gran cientifico britanico, quien embriagado por
el fisicalismo [ 4 ] condend a la quimica a ser
una colonia de la fisica durante los afos
siguientes a 1930. Lo cierto es que la teoria
cuantica ha aportado enormemente al
entendimiento de los procesos quimicos, pero
no es una sustitucion de la quimica misma.

La fisicalizacién de la quimica no es un legado
de Dirac, el caso de este cientifico es uno de
los mas recientes y mencionados en nuestra
eépoca, pero es necesario recordar a l. A. M.
F. X. Comte (1798-1857), quien a principios
del siglo XIX establecié una jerarquia en las
ciencias. Comte arguye que la mas compleja
y asu vez la mas dependiente de las ciencias
es la que aparece en la cima de la jerarquia.
Asi la ciencia social es la mas compleja de
su método positivo y todas las otras son
preparatorias para ella. De esta forma la
ciencia social disfruta de los recursos de las
anteriores ciencias. Segun Comte la
astronomia (matematicas en nuestra época)
es el pilar de todas las otras ciencias; de la
misma manera el cientifico francés sustenta
que lafisica se soporta en las matematicas y
que lafisica es a su vez soporte de la quimica.
Es decir que para hacer quimica hay que
saber fisica o esperar los resultados y
desarrollos de la fisica.

El problema de la fisicalizacién de la quimica
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fue especialmente notorio con el desarrollo
del hardware entre los afios 1950 y 1980.
Esta capacidad de calculo hizo posible
resolver de manera aproximada la ecuacién
de Schrodinger en tiempos relativamente
cortos y permitié extrapolar la mecanica
cuantica a sistemas quimicos mas complejos
que los ortodoxos atomo de hidrégeno y
molécula de hidrégeno ionizada [ 5, 6 ]. Sin
lugar a dudas, la capacidad de calculo
permitié entender de manera mas rapida y
mas "fisica", los procesos quimicos. Pero la
facilidad de realizar calculos inundo la
quimica de calculistas, de aproximacionistas
y de fisicalistas ante todo. Esta tendencia
cuantico-computacional convirtié los
congresos y simposios de quimica tedrica en
simposios y congresos de quimicos
calculistas donde la preocupacién por los
fundamentos de la quimica y su interrelacion
con otras ciencias pasé a ser un trabajo
abstracto, abstruso y ambiguo. Lo importante
era realizar calculos mas precisos, mostrar
cual hidrégeno era el que expulsaba una
molécula para darle cabida a un atomo
diferente. Este tipo de encuentros cientificos
y de literatura cientifica estuvo acompafiada
de fascinantes ilustraciones y videos en
multimedia de reacciones quimicas y
mecanismos de reaccion. Se hizo tan popular
la visibn mecanicista de los procesos
quimicos que a los programas de televisién
de divulgacion cientifica nunca les falté una
estructura tridimensional del ADN en
movimiento. Lo curioso de este proceso
social-cientifico fue que surgié de la mecanica
cuantica, teoria que tiene como uno de sus
pilares el principio de incertidumbre, el cual
establece que dos variables fisicas
conjugadas nunca podran ser determinadas
ambas, al mismo tiempo, con total certeza
[7]1. Sin embargo, en las revistas
especializadas y en los congresos se habla
de la energia de las moléculas y de sus
geometrias con certezas tipicas de la fisica
newtoniana determinista. En pocas palabras,
la esencia cuantica se ha perdido y las

63



Bistua Vol. 3 No. 1

revistas, congresos y programas de
divulgacion cientifica se han convertido en
espectaculos animados, en carnavales de
multimedia donde no es descabellado pensar
en hologramas que muestren "cédmo" ocurre
una reaccion quimica y "cédmo" vibra una
molécula. Es importante resaltar que el
rumbo que ha tomado la investigacion en
quimica teorica no es culpa de Dirac, sino
una mala interpretacion de su magna obra.
Dirac hablé irresponsablemente de la relaciéon
fisica-quimica, pero eso no opaca su gran
trabajo en la mecanica cuantica. De hecho,
en su libro Principles of Quantum Mechanics
[8], menciona la importancia de la
representatividad en quimica y enfatiza que
lo realmente importante en la descripcion
cientifica es la representacion matematica
(objetiva), mas que la representacion
pictérica de los objetos y fendmenos. Sin
embargo, esta parte del libro es pasada por
alto por la mayoria de los quimicos teoricos
contemporaneos.

Elinterés por las representaciones pictoricas
en la quimica tedrica, notorio en las
publicaciones en el area, en los congresos y
simposios, hartd a un grupo de cientificos que
aun conservaba la idea fundamental del
quimico teodrico: ¢qué es la quimica, cuales
son sus fundamentos, como esta relacionada
con las otras ciencias y como esas otras
ciencias influyen en ella? Este grupo de
cientificos, contrariado a finales de los anos
1970, empez6 a buscar nuevas formas de
teorizar la quimica sin recurrir a la fisica
cuantica. Dentro de ellos se cuentan: A. T.
Balaban (Rumania), N. Trinajstic (Croacia),
M. Randic (Croacia), D. Bonchev (Bulgaria),
P. G. Mezey (Hungria), R. B. King (Estados
Unidos), D. H. Rouvray (Reino Unido), R.
Hefferlin (Estados Unidos), D. Klein (Estados
Unidos), entre otros. Esta busqueda de una
nueva forma de teorizar en quimica llevo al
nacimiento de la quimica matematica.
Paralelamente a esta rama de la quimica
surgio la divulgacion cientifica concreta en el
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area de la filosofia de la quimica, una
especialidad de la quimica que va de la mano
de lalabor tedrica de esta ciencia y que habia
dado sus primeros pasos en publicaciones
como la Journal of Chemical Education. Los
lideres actuales de esta corriente filoséfica
son J. Schummer (Alemania) y E. Scerri
(Estados Unidos). El primero de ellos fundd
la revista HYLE en la Karlsruhe Universitat
(Alemania) y actualmente sus articulos
pueden descargarse gratuitamente de
internet (http://www.hyle.org/). E. Scerri es el
editor de la revista Foundations of Chemistry
que al igual que HYLE se dedica a la
publicacion de articulos sobre filosofia e
historia de la quimica. Pero, ¢ qué fue lo que
matematizaron los cientificos contrariados
mencionados en el parrafo anterior?, es decir,
¢qué es la quimica matematica? En este
articulo presentamos una breve descripcién
de esta disciplina y cémo el Laboratorio de
Quimica Tedrica de la Universidad de
Pamplona ha aportado a esta rama del
conocimineto.

. QUE ES QUIMICA
MATEMATICA?

Algunos hechos histéricos importantes para
aproximarnos al significado de la quimica
matematica son los ya mencionados de
Comte y Dirac, sin embargo existen otros que
vale la pena mencionar en esta seccion.

En 1786 Immanuel Kant (1724-1804) realiz6
una revision sobre el estado de las ciencias
de su tiempo [ 9 ] y encontré que la quimica
tenia un insuficiente grado de
matematizacion. Para Kant la
matematizacién de una ciencia era tan
importante que la ciencia adquiria el grado de
ciencia en tanto fuera susceptible de ser
matematizada; en sus propias palabras "[...]
jeder besonderen Naturlehre nur so viel
Wissenschaft angetroffen werden kdnne, als
darin Mathematik anzutreffen ist" [9]. Tomando
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como base esta poca matematizacion, Kant
arguyo que la quimica no podia llegar a ser
mas que arte o ensefanzas experimentales
y finalizé diciendo que la quimica nunca podria
llegar a ser una ciencia, "[...]-so kann Chemie
nichts mehr als Kunst  oder
Experimentallehre, niemals aber eigentliche
Wissenschaft werden" [9]. Esta era la
situacion de la quimica a finales del siglo XVIII
y las palabras de Kant fueron influyentes para
los pensadores del siglo XIX quienes
consideraron innecesaria la matematizacion
de la quimica por ser clasificada como un arte
0 conocimiento empirico. Por suerte hoy
sabemos que el arte también es susceptible
de matematizacién y que las matematicas
subyacen en toda actividad humana. Las
palabras de Kant fueron, al igual que las de
Dirac dos siglos después, influyentes en el
pensamiento cientifico y en la forma como
se desarrollé la quimica.

Ya en el siglo XIX, Comte, escribié "cada
intento de emplear métodos matematicos en
el estudio de las cuestiones quimicas debe
ser considerado profundamente irracional y
contrario al espiritu de la quimica" [10 ]. Comte
fue mas directo que Kant y no se dedico a
formular sus ideas desde la matematizacion
de la quimica de su época, como si lo hizo
Kant, sino que fue mas alla y lanzé juicios de
valor sobre una actividad cientifica ajena a su
experiencia y a su "espiritu” filoséfico. Estas
palabras de Comte y la irresponsabilidad con
que fueron dichas y escritas recuerdan la
irresponsabilidad de Dirac al considerar la
quimica "explicada" desde la fisica y arguir
que el problema de la quimica estaba
solucionado por la mecanica cuantica.

Cincuenta y cuatro afios después de las
palabras de Comte sobre la incompatibilidad
de las matematicas y la quimica, A. C. Brown
(1838-1922), uno de los pioneros de la
quimica estructural, escribio: "[...] chemistry
will become a branch of applied mathematics;
but it will not cease to be an experimental
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science" [ 11 ]. Y agrego, "Mathematics may
enable us retrospectively to justify results
obtained by experiment, may point out useful
lines of research and even sometimes predict
entirely novel discoveries" [11] Finalmente
escribié, "We do not know when the change
will take place, or wheter it will be gradual or
sudden [...]" [11]. Si analizamos cada una de
las ideas de Brown mencionadas arriba,
veremos la riqueza de sus proféticas
palabras:

1. "[...] la quimica se convertira en una rama
de las matematicas aplicadas, pero no dejara
de ser una ciencia experimental". Por
matematica aplicada entendemos el uso de
los conceptos y teorias matematicas en
diferentes ramas del saber. Esta afirmacion
va en contradiccion con el pensamiento
comteano ya que establece que la quimica
puede surgir de las matematicas sin recurrir
a la fisica. Actualmente esta relacion
matematicas-quimica ha sido evidenciada y
no solo para el caso de la quimica; de hecho
la biologia, la antropologia y otras ciencias han
encontrado en las matematicas importantes
herramientas para su desarrollo y en algunos
casos, como en el de la biologia[12 ]y la
quimica [13], han generado nuevo
conocimiento matematico en el proceso de
aplicacion. Brown insistié en que a pesar de
convertirse en una rama de las matematicas,
la quimica, no dejaria de ser una ciencia
experimental. Este legado se ha perdido en
el imaginario colectivo de los quimicos
tedricos contemporaneos quienes siguiendo
las palabras de Dirac consideran que la
totalidad de la quimica esta contenida en una
ecuacion matematica, la ecuacion de
Schrédinger (1). Como veremos mas
adelante, es posible realizar investigacion en
quimica tedrica recurriendo a la informacion
experimental sin necesidad de realizar
reducciones aberrantes de la quimica a las
matematicas o a la fisica.

2. "Las matematicas pueden servir para
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justificar retrospectivamente resultados
obtenidos mediante experimentos, pueden
sefalarnos lineas versatiles de investigacion
y ademas, algunas veces, pueden predecir
totalmente nuevos descubrimientos”. En la
época en que Brown escribio estas palabras,
las matematicas empezaron a usarse para
describir el comportamiento termodinamico
y cinético de sistemas quimicos,
especialmente el calculo diferencial
desarrollado dos siglos antes por G. W.
Leibniz (1646-1716) e |. Newton (164 3-1727).
Pero quiza, el uso mas importante de las
matematicas como herramienta predictiva
fue el que D. I. Mendeléiev les dio cuando
encontro, gracias a una vision conjuntista de
los elementos quimicos, la Ley Periddica.
Este hecho, entendido en nuestro tiempo
como un hecho fortuito y como producto de
la gran inteligencia de Mendeléiev, permitid
que el cientifico ruso predijera la existencia
de tres nuevos elementos y ademas los
caracterizara tedricamente. Mendeléiev no
s6lo dijo cual seria el peso atomico de los
nuevos elementos, sino sus propiedades
fisico-quimicas (densidad, volumen molar,
temperatura de fusion, calor especifico), sus
propiedades quimicas (reactividades,
férmulas empiricas) y hasta en qué minerales
seria probable encontrarlos [ 14 ]. Algunos
estudios desarrollados por nuestro grupo de
investigacion de la Universidad de Pamplona
muestran que los elementos quimicos, mas
que una estructura cuantica ortodoxa,
presentan una estructura matematica
subyacente, la cual se fundamenta en las
propiedades de los elementos mas que en
los electrones.

3. "No sabemos cuando tendra lugar [la
aplicacién de las matematicas a la quimical,
o si sera gradual o de repente[...]". Las
primeras aplicaciones de las matematicas a
la quimica ocurrieron en la fisico-quimica y
fue especificamente el calculo el que
encontrd una aplicacién directa. Sin embargo,
otras ramas de las matematicas como el
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algebra lineal, la teoria de matrices, la teoria
de grupos y la teoria de grafos han
encontrado subsiguientes aplicaciones en
problemas y descripciones propias de la
quimica. Teniendo en cuenta el desarrollo de
ciertas ramas de la quimica, es posible decir
que la aplicacién de las matematicas a la
quimica ha ocurrido de manera gradual, sin
embargo es una pregunta abierta el hecho
de si realmente ha sido de manera gradual o
intempestivamente que las matematicas han
incursionado en la quimica. Esta pregunta
merece ser estudiada a la luz de los
paradigmas cientificos y la estructura de las
revoluciones cientificas de T. S. Kuhn (1922-
1996) [15 ] o a través de la ideologia de L.
Fleck (1896-1961) [16]. Tal vez algun filésofo
de la quimica o historiador de la ciencia algun
dia se dedique a realizar esta importante
investigacion.

Con el advenimiento de la teoria cuantica los
quimicos tedricos necesitaron adentrarse en
el mundo de las matematicas para entender la
fisica implicita en la teoria, de esta forma
adquirieron conocimientos de algebra lineal,
teoria de matrices, teoria de grupos y calculo
diferencial e integral. Pero esto no sélo les
permitié entender y aplicar la teoria cuantica a
la quimica sino que les permitié encontrar otras
aplicaciones de estas ramas de las
matematicas a problemas quimicos diferentes
a los quimico-cuanticos. Una evidencia de ello
es que la teoria de grupos se convirtié en una
herramienta indispensable para los quimicos
cristalégrafos y estructurales. Un aporte
importante de la teoria cuantica a la quimica
fue la necesidad de que los quimicos se
apropiaran de la matematica continua (calculo
diferencial e integral). Esto permitié un mayor
grado de matematizacién de la quimica del que
habia encontrado Kant en 1786, pero sesgo la
aplicacion de las matematicas a la quimica a
las matematicas continuas. Esta
preponderancia de la matematicas continua en
la quimica se evidencia en los contenidos de
los cursos de matematicas para quimicos de
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las diferentes universidades que incluyen
matematicas continuas y muy poco de
matematicas discretas (automatas celulares,
teoria de codificacién, combinatoria,
sistemas computacionales, grupos finitos,
teoria de grafos, teoria de la informacion,
reticulos, etc.).

Segun lo anterior, es posible suponer que las
matematicas discretas incursionaron en la
quimica luego de la aparicion de la teoria
cuantica. A pesar de ser esta una idea
extendida en los circulos académicos, la
incursion de la matematica discreta en la
quimica se dio desde el siglo XIX con los
trabajos de Cayley sobre la enumeracién de
los alcanos [ 17 ]. Infortunadamente estas
investigaciones no han sido igual de
reconocidas como las realizadas haciendo
uso de las matematicas continuas.
Actualmente es posible decir que,
independientemente de la fecha de aparicion
en la quimica, las matematicas continuas y
las matematicas discretas han encontrado
un importante uso en la descripcion y
prediccion de situaciones quimicas. Algunas
de las aplicaciones de las matematicas
discretas a la quimica son las siguientes:

Teoria de grafos: Esta teoria matematica
fundada por L. Euler (1707-1783) en 1736
actualmente se aplica a la clasificacion,
sistematizacion, enumeracion y disefio de
sistemas de interés quimico. Mediante ella
es posible demostrar que la descripcion
grafica bidimensional de las moléculas
(jcomo son representadas por un profesor
en un tablero!) pertenece a la teoria de grafos
y permite estudiar las propiedades de las
moléculas teniendo en cuenta las
propiedades matematicas de los grafos que
las representan. Generalmente la teoria de
grafos en quimica es empleada para describir
las relaciones de conectividad entre los
atomos que constituyen una molécula [ 18 ].
El estudio de estas relaciones de vecindad o
conectividad hace parte de la topologia
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general, sin embargo, debido al rumbo que
ha tomado la investigacién en topologia, hoy
en dia la teoria de grafos es considerada
como una disciplina matematica aparte de
la topologia. Pero es importante resaltar que
tienen el mismo origen.

Topologia: Esta rama de las matematicas es
actualmente empleada en la caracterizacion
de superficies de energia potencial
moleculares, en discusiones sobre quiralidad
y en la descripcion de sistemas
concatenados y de especies quimicas
anudadas.

Teoria de la informacion: Es utilizada en la
descripcion de procesos termodinamicos y
aquellos relacionados con la quimica del
origen de la vida. Actualmente nuestro grupo
de investigacion esta aplicando esta teoria
para determinar la informacién contenida en
los sistemas de clasificacion quimicos [19].

Otra de las aplicaciones de las matematicas
a la quimica se da en el disefio racional de
experimentos y en el analisis e interpretacion
de los datos obtenidos en la experimentacion
quimica. En estos momentos existen dos
especialidades de la quimica que contemplan
estos objetivos, la quimiometria y la
quimioinformatica. Estas especialidades
surgieron a finales del siglo XX y han logrado
tal desarrollo que actualmente existen dos
revistas especializadas en el tema:
Chemometrics and Intelligent Laboratory
Systems y Journal of Chemometrics. En
investigaciones recientes nuestro grupo ha
demostrado la versatilidad de una
metodologia matematica que combina
algunas técnicas quimiométricas con la teoria
de conjuntos y la topologia general, esta
metodologia ha recibido el nombre de
quimiotopologia y sera discutida mas
adelante en este texto.

Luego de mencionar algunos hechos
historicos sobre la matematizacion de la
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quimica y de senfalar las aplicaciones no
convencionales de las matematicas a la
quimica, es posible decir que el término
quimica matematica, acunado a principios de
los 1980 se entiende como toda aplicacion
nueva y no trivial de la matematica a la
quimica.

Actualmente existen dos revistas
especializadas en quimica matematica:
Journal of Mathematical Chemistry y MATCH.
Sin embargo, otras revistas cientificas de alto
impacto dedican gran parte de sus paginas a
las publicaciones quimiomatematicas,
algunas de ellas son: Journal of Chemical
Information and Computer Sciences (desde
enero de 2005 llamada Journal of Chemical
Information and Modeling) y la Croatica
Chemica Acta (articulos gratuitos en http:/
public.carmet.hr/ccacaal).

Los esfuerzos por matematizar la quimica no
se quedan sencillamente en la
fundamentacion tedrica de esta ciencia sino
que han encontrado aplicacién practica en el
disefio de nuevos farmacos y materiales. Una
muestra de ello es el desarrollo de
metodologias como el QSAR (Quantitative
Structure-Activity Relationships) y el QSPR
(Quantitative Structure-Property
Relationships) basados en la teoria de grafos,
la topologiay la teoria de la informacion [ 20].
Estos avances y los que se estan
desarrollando en los laboratorios de quimica
tedrica del mundo y en los centros de
investigacion de los matematicos interesados
por la quimica son una muestra de que "el
uso de métodos matematicos en la quimica
es profundamente racional".

QUIMIOTOPOLOGIAEN LA
UNIVERSIDAD DE PAMPLONA

Cada una de las herramientas matematicas
mencionadas en los parrafos anteriores
merece un articulo en especial para ilustrar
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introductoriamente al lector. De hecho existen
libros y revistas especializadas para muchas
de las herramientas matematicas empleadas
actualmente en la quimica. El objetivo de esta
seccioén es el de introducir al lector en una
herramienta gquimiomatematica
recientemente desarrollada que lleva por
nombre quimiotopologia. EI nombre de esta
metodologia fue acunado durante la visita del
profesor R. Hefferlin a la Universidad de
Pamplona en julio de 2004 con motivo del
curso de quimica matematica: periodicidad,
que dicho profesor estadounidense impartié
en el claustro universitario pamplonés. Este
nombre, quimiotopologia, surgié de la
pregunta del Dr. Hefferlin sobre el tipo de
herramienta matematica que los miembros
del grupo de investigacion del Laboratorio de
Quimica Tedrica de la Universidad de
Pamplona estabamos aplicando pararealizar
las clasificaciones de los elementos quimicos
publicadas en algunas revistas
internacionales [ 21-22 ]. Teniendo en cuenta
que la metodologia quimiomatematica
desarrollada por nuestro grupo de
investigaciéon se fundamenta en la
quimiometria y en la subsecuente aplicacion
de la topologia general, la respuesta fue la
fusion de quimiometria y topologia,
"quimiotopologia". Actualmente esta
herramienta originada de las investigaciones
quimicas, esta siendo aplicada a estudios
bioldgicos, fitotaxondmicos, ecotoxicologicos,
de ciencias de la informacion y de ciencia y
tecnologia de alimentos, entre otros.

Quimiometria (Analisis de Agrupamientos)
La técnica quimiométrica empleada en la
quimiotopologia es el analisis de
agrupamientos, CA (Cluster Analysis). Esta
herramienta hace parte de las metodologias
no supervisadas de reconocimiento de
patrones y fundamentalmente busca
determinar clases o grupos en un conjunto
de interés. Pero, ¢cual es el criterio para
generar tales grupos? Las relaciones de
semejanza entre los elementos del conjunto
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en cuestion. De esta forma los
agrupamientos formados generan clases de
equivalencia donde la relacion de equivalencia
es una relacién de semejanza [ 23 ].Y, ¢ por
qué es necesario utilizar precisamente el CA
en los estudios de conjuntos quimicos? La
razén se encuentra en los fundamentos
metodoldgicos de la quimica y en general de
todas las ciencias maduras. Toda ciencia
madura [ 24 ] produce sistemas de
clasificacion con el objetivo de sistematizar
el conocimiento, de ordenarlo y de
economizar tiempo de analisis de la
informacion propia de la ciencia. Por ejempilo,
en quimica la informacion experimental y el
comportamiento quimico de las sustancias
nos ha llevado a formular diversas clases de
compuestos quimicos: alcanos, alquenos,
alquinos, venenos, medicamentos, cetonas,
aldehidos, acidos, bases, etc. De igual
manera tenemos clases de elementos
quimicos: metales, no metales, semimetales,
alcalinos, alcalinotérreos, calcégenos,
pnicogenos, halégenos, gases nobles, etc.
Pero no sélo hemos clasificado las
sustancias quimicas, en general hemos
clasificado los objetos quimicos, es decir las
sustancias y las reacciones quimicas.
Tenemos reacciones de eliminacién, de
sustitucién, de adicion, de neutralizaciéon. En
el mundo microscoépico de los atomos y las
moléculas hemos llegado a clasificar los
enlaces quimicos: sencillos, dobles, triples,
coordinados, etc. Hacer un recuento de los
diversos sistemas de clasificacién con que
cuenta la quimica y cada uno de los
subsistemas de clasificacion propios de cada
especialidad seria un trabajo harto extenso.

El CA busca las clases de los objetos con
mayor grado de semejanza y muestra estas
clases en un objeto matematico denominado
arbol o dendrograma. La construccion del
dendrograma se realiza en dos pasos, el
primero incluye una medida de semejanza
entre los objetos y el segundo una
metodologia de agrupamiento para formar las
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clases mostradas en el dendrograma. El
primer paso incluye la seleccién de una
medida de semejanza, normalmente una
métrica que es aplicada para calcular las
relaciones de semejanza entre los objetos.
El segundo paso del CA es la seleccion de
una metodologia de agrupamiento que en
términos matematicos implica la seleccién
de un forma de calcular la distancia entre un
punto y un conjunto. El producto final de estos
dos pasos es una clasificacién jerarquica del
conjunto, denominada dendrograma. Este
dendrograma muestra los agrupamientos
obtenidos a través de los pasos
anteriormente mencionados. Generalmente
los estudios que emplean CA s6lo usan una
funcion de semejanza y una metodologia de
agrupamiento para finalmente obtener un
sOlo dendrograma (Figura 1a), pero es
arbitrario seleccionar una funcion de
semejanza en particular y una metodologia
de agrupamiento. Para evitar este problema
recientemente mostramos [21] que es
recomendable calcular arboles consenso
que busquen las caracteristicas en comun
para diferentes arboles obtenidos por
diferentes metodologias (funcion de
semejanza y metodologia de agrupamiento).
Un arbol consenso hipotético aparece en la
figura 1b. En general podemos tener dos
diferentes representaciones de las relaciones
de semejanza entre los elementos de un
conjunto, dendrogramas y arboles consenso
(Figura 1). Estas dos representaciones
comparten una caracteristica matematica,
ambos son arboles (grafos conexos y
aciclicos).

Topologia del dendrograma
A continuaciéon mostramos el fundamento
matematico de la quimiotopologia.

Definiciéon 1. Un arbol es un grafo que
muestra los agrupamientos de un conjunto
de objetos y que posee las siguientes clases
de vértices:
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1. vertices de grado 1, correspondientes a
los objetos;

2. vertices de grado mayor o igual que 3,
llamados nodos;

3. sdélo un vértice de grado 2, llamado nodo
raiz.

En la figura 1 mostramos los diferentes
vértices de un dendrograma y un arbol
consenso. Es importante mencionar que el
grado de un vértice en un grafo es el numero
delineas o aristas que convergen en el vértice.

——————"Nodosy, i
EO\E
Y

i |
EllI 4B |
L b

S ——] Dhjelas‘ L& C < Objelos

L e \j i)

T————— Hodos raiz

b

Figura 1. a) Un dendrograma, b) Un arbol
consenso y sus vértices.

El objetivo de la quimiotopologia es el de dotar
al conjunto Q de objetos con una topologia. A
continuacion  mostramos  algunas
definiciones indispensables para la
topologizacion de Q (algunos conceptos
basicos de topologia aparecen en el apéndice
A1-A2):

Definiciéon 2. Un subgrafo G de un arbol D
es denominado subarbol si:

1. G no contiene el nodo raiz;

2. Hay un vértice p en D de grado mayor que
1 tal que G corresponde a uno de los
subgrafos conectados obtenidos al sustraer
p de D.
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Definicion 3. Sea un n-subarbol un subarbol
de cardinalidad menor o igual a n.

Definiciéon 4. Un n-subarbol maximal es un
n-subarbol tal que no hay otro n-subarbol que
lo contenga.

La topologizacion de Q la logramos por medio
del siguiente teorema cuya demostracion
aparece en la referencia [ 25 ].

Teorema 1. Sea Q un conjunto de objetos y
Bn={ Bc Q| B esta formado por los

elementos de algun n-subarbol maximal}.
Entonces Bn es una base topolégica en Q.

Asi para cada n podran aparecer diferentes
topologias. Cuando n=1 tendremos una base
que es la coleccién de todos los objetos de
Q (A3). Esto significa que la vecindad de cada
objeto es el mismo objeto en si mismo y
ningun otro. Por otra parte si n=|Q|, donde |Q|
es la cardinalidad o numero de elementos de
Q, entonces la base es una coleccion de un
s6lo conjunto, el conjunto Q total (A4). Por
esta razén seleccionamos 1<n<|Q| y como
mostramos para el conjunto de los elementos
quimicos [, , , ], una seleccion de n=5 produce
una base que genera una topologia que a su
vez reproduce algunas de las ideas intuitivas
acerca de los elementos quimicos, tales como
la clasificacion de los metales, los no metales
y los semimetales.

La metodologia quimiotopoldgica desarrollada
para dotar a un conjunto con una topologia
se basa en la seleccion de "ramas" del arbol
para construir la base topoldgica. Ademas,
cada seleccion de n determina el tamafo de
las ramas, es decir, el tamano de las
vecindades de los objetos del conjunto. Enla
figura 2, mostramos una representacion
grafica de esta metodologia.
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Figura 2. Representacién de la influencia de
n en el tamano de las ramas.

Una vez hemos dotado al conjunto Q con una
topologia podemos estudiar algunas
propiedades topolégicas del conjunto Q.

Sobre el significado quimico de las

propiedades topolégicas
En una reciente investigacion [22,28]

Universidad de Pamplona

Bistua Vol. 3 No. 1

mostramos que algunas ideas intuitivas de
la quimica pueden ser explicadas de acuerdo
con nuestra metodologia quimiotopoldgica.
Mostramos, por ejemplo, que la frontera
matematica de los metales y no metales es
el conjunto de los semimetales
[21,22,26,27,29]. Este resultado indica que el
concepto ancestral de semimetal como un
elemento cuyas propiedades no son ni las de
los metales ni las de los no metales tiene un
sustento matematico considerando las
propiedades experimentales de los elementos
quimicos. Por otra parte mostramos [22,28]
que a partir de los resultados de Semejanza
Cuantica Molecular [ 30 ], la clasificaciéon
intuitiva de los esteroides de acuerdo al
conocimiento quimico de estructura y
reactividad produce conjuntos disjuntos, lo
cual indica que la clasificacién es correcta.
Aplicamos la misma metodologia a los amino
acidos [31] y benzimidazoles [32] y
encontramos [22,28] que algunas especies
quimicas pertenecen a mas de un grupo a la
vez, algo similar a lo que ocurre con los
semimetales en el conjunto de los elementos
quimicos [21,22,26,27,29]. Estos resultados
indican que hay algunas sustancias que
comparten sus propiedades con otras
sustancias normalmente consideradas como
diferentes. Debido a que estos resultados
surgen de la topologia y las propiedades
topoldgicas de los conjuntos Q de interés,
consideramos  necesario  explicar
quimicamente el significado de las
propiedades topolégicas. Supongamos el
siguiente ejemplo:

Ejemplo 1.

SeaQ={a,b,c,d,ef,g,h,jk,lm,n0,p,q,rs,tu,
V,W,X,y,Z} ¥y supongamos que tenemos el
siguiente dendrograma para este conjunto Q
(Figura 3). Ahora, sitomamos n =4, entonces
buscamos 4- subarboles maximales en el
dendrograma. Asi, tenemos la siguiente base
topologica:
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B4={{a,b,d},{f,m},{C,g,l},{e,n,p},{t,i},{u,h,O},{V,W},
{x,y,9,z},{s,j,k},{r}}. Supongamos que estamos
interesados en determinado subconjunto de
Q llamado A, el cual es: A={a,b,c,d,e,f,g}.

Entonces podemos empezar a calcular las
propiedades topoldgicas de A.

IGIEGIG FLJFWELFLH

T TN NS CcE o TFTTAaAT I RO A TE

Figura 3. Dendrograma del ejemplo 1.

Clausura de un subconjunto.

Para calcular la clausura de A (Figura 4a)
necesitamos conocer los elementos de Q que
comparten sus vecindades con los elementos
de A. Estos elementos son llamados puntos
de clausura. Como tenemos las vecindades
en la base topolégica B, entonces buscamos
en B, todos los elementos de Q que
comparten sus vecindades con los elementos
de A. Debido a que el procedimiento
quimiotopoldgico define los elementos de Q
de acuerdo con las propiedades de cada
elemento, entonces el significado de la
clausura es: el conjunto de todos los
elementos de Q que tienen propiedades
semejantes a las de los elementos de A
(Figura 4b). Esto en notacion matematica es:

A={a,b,c,d,e, f,g,l,mn, pt=A{,mn p}
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Figura 4. A) Diagrama de Venn del
subconjunto A y de b) su clausura.

Conjunto derivado de un subconjunto.
Este conjunto es aquel que contiene todos
los elementos tal que al retirar el elemento
de su vecindad, la vecindad sigue relacionada
con A, es decir, la vecindad sin el elemento
continua intersecando al conjunto A. En otras
palabras, el conjunto derivado del
subconjunto A contiene los elementos de Q
que se relacionan con A no por ellos mismos
sino por sus vecinos (Figura 5). Lo anterior,
en notacion matematica, es:
A'={a,b,c,d,g,|,m,n,p}.

Figura 5. Conjunto derivado de A.

Frontera de un subconjunto.

En este conjunto tenemos los elementos de
Q cuyas vecindades tienen elementos tanto
en A como en el complemento de A. En la
frontera de A se encuentran los elementos
cuyas propiedades son semejantes a las
propiedades de los elementos de Ay a las
propiedades del resto de los elementos que
no pertenecen a A (Figura 6). Esto es lo que

Universidad de Pamplona



ISSN 0120 - 4211

ocurre con las propiedades de los
semimetales, las cuales estan entre las
propiedades de los metales y las de los no
metales. Lo anterior, en términos
matematicos puede escribirse como: b(A) =
{c,ef.g,n,p,m,l}.

Figura 6. Frontera de A.

Interior de un subconjunto.

En este conjunto se encuentran todos los
elementos de Q cuyas vecindades contienen
solo elementos de A. En otros términos, el
interior de A contiene los elementos de Q que
segun sus propiedades unicamente se
parecen a los elementos de A y no a ningun
otro elemento (Figura 7). Si tenemos un
elemento cuya vecindad contiene elementos
de A y ademas elementos de A, entonces
este elemento no es un punto interior y no
pertenece al interior de A. Lo anterior puede
escribirse en términos matematicos como:
Int(A) = {a,b,d}.

Figura 7. Interior de A.
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Exterior de un subconjunto.

En este conjunto tenemos todos los
elementos de Q cuyas vecindades no
contienen elementos de A. Esto quiere decir,
el conjunto de todos los elementos de Q que
no tienen ninguna relacion de semejanza con
los elementos de A (Figura 8). En términos
matematicos esto puede escribirse como:
Ext(A)={h,ij,k,0,q,r,s,t,u,v,w,x,y,z}.

Wy

Figura 8. Exterior de A.
CONCLUSIONES

Realizamos un recorrido histérico y filoséfico
del sentido de la matematizacion de la
quimica, resaltando a lo largo de la discusion
las posiciones de Kant, Comte, Brown y Dirac.
El primero de ellos, teniendo en cuenta el
grado de matematizacion de las actividades,
dotd de caracter cientifico a las actividades
mismas. Asi, afirmé que la quimica del siglo
XVIII no era una ciencia dado el escaso
caracter matematico de dicha actividad
humana. Posteriormente Comte arguyé que
la quimica nunca podria llegar a ser una
ciencia natural dada la imposibilidad o
irracionalidad de los métodos matematicos
aplicados a sus conocimientos. A
continuacién mostramos coémo las
matematicas fueron encontrando aplicacién
en la quimica y mencionamos algunos
pensamientos vanguardistas de Brown sobre
la matematizacién de la quimica. De esta
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forma llegamos a los afios 20 del siglo XX en
los cuales el desarrollo de la teoria cuantica
fisicalizé el caracter tedrico de la quimica y
segun Dirac convirtié a la quimica en un caso
particular de la fisica. Realizamos una
discusién en la que mostramos que la
cuantizacion de la quimica se ha convertido
en nuestros dias en un esnob mas que en
una actividad cientifica y que la mayoria de
los estudios cuanticos en la quimica se han
alejado de los fundamentos de la quimica
tedrica que buscan las raices de esta ciencia,
sus pilares y su relacién con otras ciencias.
Mostramos que un grupo de cientificos a
finales de los afios 1970, como producto de
la fisicalizacion de la quimica, fund6 una
nueva forma de hacer quimica tedrica y
posteriormente quimica aplicada con bases
tedricas. Esta nueva corriente ideoldgica y
matematica en la quimica tedrica se
denomind quimica matematica y abarca toda
aplicacion no trivial de las matematicas a la
quimica. Posteriormente mostramos algunas
de las aplicaciones diferentes a la
matematica continua que han tenido las
matematicas en la quimica.

En la segunda parte de este articulo
describimos el procedimiento matematico del
Laboratorio de Quimica Tedrica de la
Universidad de Pamplona, el cual se ha
denominado "quimiotopologia" por su relacion
con la quimiometria y la topologia. Mostramos
cémo esta metodologia plantea la posibilidad
de hacer quimica tedrica soportada en la
quimica experimental, es decir que brinda la
posibilidad de realizar quimica tedrica sin
llegar a reducciones fisicas de los fendmenos
como lo proponia Dirac en 1929. Finalmente
mostramos el procedimiento
quimiotopoldgico y el significado de las
propiedades topoldégicas que pueden
calcularse a través de él.

Es posible afirmar, segun lo dicho en este
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texto, que la quimica de principios del siglo
XXl ha logrado un alto grado de
matematizacidén y segun el criterio de Kant
es una ciencia natural. Actualmente, gracias
al trabajo de grandes pensadores estamos
logrando mover el velo de lo fortuito para
encontrar la ancestral belleza matematica
esperandonos en el hogar de la quimica.

Apéndice

A1. Sea Q un conjunto no vacioy T una
coleccion de subconjuntos de Q tal que :

1) Xer

2) Bert

3)Si 0,,...,0, €1, entonces ﬂ:=10j €T

4)Si ge1,0, et ,entonces | J,_,0, €7

Asi 7 es una topologia, la pareja (X, 7 ) es

[lamada un espacio topoldgico y los
elementos de son llamados conjuntos
abiertos.

A2. Sea B una coleccién de subconjuntos de
un conjunto no vacio Q, tal que:

1 x=\J) B

BeB

2)Si B,,B, B ,entonces B "B, esla
union de elementos de B, entonces B es
llamada una base para la topologia 7 ,

dondeT={UBeFB\Fg B} )

A3.Paran=1tenemos B, = {{E}| E € O},Y

7, = P(Q).71, esconocida como la topologia
discreta, donde E es un objeto y Q es el

conjunto de objetos.
A4. Para n=|Q| tenemos Bo=10} vy

T =10, 2] T es llamada la topologia

indiscreta o grosera, donde Q es un conjunto
de objetos.
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