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2.LA MEREOLOGIA DE LA
QUIMICA



A. MEREOLOGIAS DEL DISCURSO QUIMICO
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B. TEORIA DEL ORBITAL MOLECULAR
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QUIMICA CUANTICA
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D. EL CONCEPTO DE"AFFORDANCE"
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3. EL ATOMO CUANTICO



A. LA DENSIDAD ELECTRONICA

“El hecho de que la funcion de densidad de un electron predice la
distribucion de la carga electronica en el espacio real permite una
imagen fisica directa e interpretacion.” (Bader et. al.1967: 3341)

“La densidad de carga y la densidad de corriente,..., son
propiedades observables de un sistema molecular. Debido a la
relacion directa de estas cantidades con el experimento, seria
deseable emplearlas en la descripcion de un sistema.” (Bader

1972: 3320)

Mapa de contorno de la densidad
electronica para la molécula de amoniaco



B. PARTICION DEL ESPACIO MOLECULAR

p(r) e .
. Relacion directa con las propiedades medibles
» [rasferencia N : (calculables) de la densidad electrdnica.

Aplicabilidad a cualquier molécula en cualquier estado.
Independencia de la forma analitica de la funcion de
onda y del metodo empleado para su obtencion.
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C. TEOREMA DEL VIRIAL

Hohenberg y Kohn 1964
r .
p(r) ;Cual es la relacion entre
I l la densidad de carga vy la Elp] = IV(r)p(r)dr+ F(p]
/ energia de un sistema’
Energ|a Energia es un funcional de la densidad

“...existencia de wuna relacion funcional

Teorema del virial
entre la densidad de carga y el virial total...”

—2T(Q) = v(Q) +|L(Q)

“...es posible particionar la distribucion de
carga de un sistema total de tal forma que la K(Q) — G(Q) = L(Q)

energia cinética y potencial de los 72

fragmentos resultantes obedecen el teorema L) F — (E)ﬂgd 5(€2)Vp(r) - n(r)
del virial.”

““...predecir las propiedades de moléculas Vp(@)-n(r)=0 —> L) =0
grandes a partir de fragmentos mucho mas

pequenos...” l

(Bader 1972: 3320, 3328)

—2T(Q) = v(Q)

Bader 1972, 2007 12



D. DEFINICION CUANTICA DE ATOMO EN
MOLECULA

Descripcion y definicion Subespacios limitados por
mecano cuantica Vp(r) - n(r) = 0

| =

Principio variacional y el principio
de accion cuantica de Schwinger

Diagrama de contorno de la distribucion de
carga electronica para el BFs. Las lineas
punteadas representan las superficies de
flujo cero.

Bader et. al. 19/8 13



= ADITIVIDAD Y TRANSFERABILIDAD

“Una caracteristica sorprendente de las poblaciones [electronicas] definidas de esta forma es la medida en
la que permanecen sin cambios cuando un fragmento de un sistema molecular es colocado en un ambiente
enlazante diferente.”

“Hemos propuesto que la aditividad de propiedades, incluyendo la energia total, es un resultado directo de
la distribucion de carga de un fragmento siendo transferible entre diferentes sistemas con solo alteraciones

menores”
(Bader y Beddall 1972: 3322-3323)

“La identificacion E(Q)=-T (L)) satisface de un solo plumazo los dos requerimientos esenciales de los
atomos de la “quimica conceptual” —la aditividad y transferabilidad de propiedades.” (Bader 2005: 831)

“Si un sistema molecular es particionado en fragmentos por superficies [de flujo cero en el gradiente de la
densidad electronica], entonces la quimica del sistema total es reflejada fielmente en las propiedades de
los fragmentos individuales—como en quimica descriptiva donde uno predice, cataloga e interpreta las
propiedades del sistema total en términos de las propiedades de sus constituyentes atomicos o grupos
funcionales y las interacciones entre ellos.” (Srebrenik et. al. 1978: 3668)



F ATOMOS MOLECULARES

“Enlaces y propiedades de enlace nunca son, por supuesto, completamente transferibles y no
siempre aproximadamente transferibles.” (Bader et. al. 1971: 3106)

“Cada tipo de nucleo aparece dentro de miles de atomos moleculares posibles. De hecho, hay
millones de atomos (moleculares) de carbono porque cada dtomo es cortado de un ambiente
quimico molecular particular del cual hay tantos como moléeculas hay. Por asi decirlo, cada atomo
molecular esta dotado con propiedades que hereda de la molecula de la cual forma parte. En otras
palabras, el atomo refleja las caracteristicas de su ambiente quimico particular.” (Popelier 2000: 35)

“Hay literalmente muchos millones de atomos moleculares porque hay millones de moléculas todas
las cuales dan lugar a un conjunto de &tomos constituyentes.”

“.Es posible, entonces, encontrar exactamente el mismo atomo mas de una vez viniendo de
diferentes moléculas?”

“Este fenomeno seria equivalente a transferabilidad perfecta, lo cual ha sido probado ser un limite
inalcanzable. ... Por tanto es imposible transferir perfectamente un atomo de una molécula a otra

diferente”
(Popelier 2000: 49)



G. RELACIONES ENTRE ATOMOS CUANTICOS

Topologia de la densidad electronica

e Posicion nuclear

i *\/ia de enlace
Puntos criticos —» — | Estructura molecular
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nucleo




PERSPECTIVAS FILOSOFICAS

Definicion de las partes en base a una propiedad medible, la densidad electrdnica.

La topologia de la densidad electrénica podria superar el concepto de affordance aplicado a la
mereologia de la quimica cuantica.

Los affordances de atomos serfan constituyentes de la molécula y asi se salva la 2° falacia
mereologica.

Propiedades quimicas y observables cuanticos= nuevo enfoque mereoldgico de los sistemas
quimicos (Llored 2010)

Las partes atomicas de la totalidad molecular se encuentran inter relacionadas a traves de vias
de enlace.

Topologia podria ser base de una mereologia relacional.
Respecto al isomerismo estructural seria necesario ademas considerar la geometria.

En los isomeros opticos habria transferencia perfecta.
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