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Encontros e desencontros nos primeiros
cinquenta anos da química quântica

ANA SIMÕES*

Introdução

Durante quatro dias consecutivos, Sal-

viati, Sagredo e Simplício isolaram-se do

mundo exterior, no palácio de Sagredo

em Veneza, com o propósito de "discutir

tão clara e detalhadamente quanto pos-

sível" os dois principais sistemas do

mundo. Debates e discussões foram,

desde muito cedo, ingredientes funda-

mentais na produção e disseminação do

conhecimento científico. Se, antes da

Revolução Científica, os contactos entre

filósofos da natureza eram necessaria-

mente lentos, mediados por trocas de

correspondência, viagens morosas e difí-

ceis e pela escrita e publicação de livros,

as sociedades científicas seiscentistas,

concebidas como locais privilegiados

para a apresentação e discussão infor-

mal de resultados, segundo regras pre-

estabelecidas (antes da sua publicação

sob a forma de a rt igos científicos), ace-

leraram definitivamente a comunicação

entre filósofos da natureza.

Desde então, os encontros científicos

têm pautado a evolução de disciplinas e

sub-disciplinas, em conjunto com arti-

gos, lições e palestras, manuais e livros.

Correspondendo a momentos de balan-

ço e reflexão da comunidade de estu-

diosos, neles se atingem consensos ou,

pelo contrário, se acentuam clivagens

entre os membros da comunidade cien-

tífica; por vezes, marcam pontos de vi-

ragem na evolução de uma determinada

área, avaliam continuidades e desconti-

nuidades ou abordam a questão do pro-

gresso.

Neste a rt igo analisam-se os objectivos e

o impacto dos encontros científicos

mais representativos dos primeiros cin-

quenta anos da química quântica, com

base nos discursos de abertura e encer-

ramento, assim como no conteúdo de

artigos apresentados e discussões que

se lhes seguiram, quando delas temos

fontes documentais.

As implicações da física
quântica para a química

Ainda antes da emergência da química

quântica, o impacto da física quântica

na química foi discutido em alguns en-

contros internacionais, organizados no

Reino Unido, pela Faraday Society,' ou

na Bélgica no contexto das primeiras

conferências Solvay, assim como em

encontros de carácter nacional organi-

zados pela American Chemical Society

nos Estados Unidos da América. Tanto

neste país como no Reino Unido, e ao

contrário do que aconteceu em França

e na Alemanha, os químicos estiveram

desde o início atentos ás consequências

que as primeiras teorias quânticas e,

depois, a mecânica quântica, poderiam

acarretar para as relações entre química

e física e, nomeadamente, para a ques-

tão da autonomia daquela relativamente

a esta.

No Reino Unido, no congresso da Fara-

day Society de 1923, dedicado á "Teoria

electrónica da valência," a recepção às

propostas de Gilbe rt Newton Lewis para a

teoria da valência, com o seu átomo cú-

bico e a sua explicação da ligação cova-

figura 1 Gilbert Newton Lewis

lente em termos de um par de electrões

pa rt ilhados por átomos contíguos, foi en-

tusiástica. Logo a seguir, os químicos-físi-

cos e químicos orgânicos britânicos fize-

ram dela a base da área emergente da

química-física orgânica que, durante

toda a década seguinte, se concentrou

no estudo de mecanismos de reacção.

Durante o congresso, várias vozes se fi-

zeram ainda ouvir no sentido da articula-

ção dos pontos de vista do químico e do

físico, do modelo atómico de Lewis e do

modelo de Niels Bohr, por forma a que

deixasse de se falar de um átomo do quí-

mico e de um outro do físico. 2

Dos congressos Solvay que se organiza-

ram em 1922, 1925 e 1928, só o se-

gundo foi dedicado ao tópico específico
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figura 2 John Hasbrouck Van Vleck

da "Estrutura e Afinidade.", 3 Se em todos

eles se avaliaram as relações entre quí-

mica e física, no segundo, particular-

mente atento a questões de dinâmica de

reacções químicas, ficou patente a cli-

vagem entre o ponto de vista inglês e o

trances.' O primeiro grupo, liderado pelo

químico T. Lowry, primeiro detentor da

cátedra de química-física na Universida-

de de Cambridge desde 1920, insistia

na ocorrência de polarização e ionização

moleculares devidas à migração electró-

nica e apoiava-se firmemente em repre-

sentações visuais. O segundo, liderado

por J. Perrin, o primeiro detentor da cá-

tedra de química-física da Sorbonne e fi-

gura principal da química-física france-

sa no período entre as duas guerras

mundiais, usava a teoria da radiação

para explicar a ocorrência de reacções

químicas e apoiava-se numa abordagem

matemática que não recorria a modelos

pictóricos.

Em 1928, no "Simpósio sobre Estrutura

atómica e valência," organizado em St.

Louis pela American Chemical Society já

se discutiram as implicações do artigo

de Walter Heitler e Fritz London de

1927, 5 em que se justificava, de um

ponto de vista quântico, a formação e

estabilidade da molécula de hidrogénio,

e o trabalho subsequente de London

que aplicava a teoria de grupos à classi-

ficação das simetrias da função de onda

e à classificação de valências. 6 O físico

Van Vleck previa optimisticamente o de-

senvolvimento de uma nova área da quí-

mica, que baptizou de "química mate-

mática," discutia a impo rtância do spin

e do princípio de exclusão de Pauli para

a química, enunciava o "problema mate-

mático" de uma reacção química e cha-

mava a atenção para o facto de que a

formação de moléculas estáveis não es-

tava apenas dependente de considera-

ções energéticas, ruas também de con-

siderações de simetria. Assim, a não

existência de um determinado compos-

to não significava que essa molécula

fosse necessariamente instável do ponto

de vista energético, mas que requeria a

formação de ligações correspondentes a

soluções da equação de Schrôdinger

com um tipo de simetria incompatível

com o princípio de exclusão de Pauli.

Na Alemanha a reacção da comunidade

de químicos foi muito diversa$ Por um

lado, o clima político do pós-guerra pro-

piciou uma reacção negativa a influên-

cias anglo-saxónicas; 9 por outro lado, a

separação entre comunidades de quími-

cos e de físicos, característica do am-

biente científico e institucional alemão,

aliada ao facto de que tinham sido físi-

cos (Heitler, London, Fritz Hund e Erich

Hückel) a contribuir para a química

quântica, afastaram definitivamente os

químicos alemães, incapazes de acom-

panhar tais desenvolvimentos matemáti-

cos. Os físicos tinham apostado, com

efeito, no recurso rigoroso aos princípios

da mecânica quântica e levado muito a

sério as suas consequências não-clássi-

cas em termos de ausência de visualiza-

ção, tornando a "abordagem alemã" da

química quântica nada atractiva para a

generalidade dos químicos alemães.''

As primeiras duas décadas da

química quântica

Enquanto Heitler e London prosseguiam

no desenvolvimento do seu programa de

investigação, os americanos iniciaram as

suas incursões no domínio da química

quântica. Em 1928 e 1929, Robe rt San-

derson Mulliken publicou um conjunto

de três artigos intitulados "The assign-

ment of quantum numbers to electrons

in molecules," seguido de dois artigos na

revista Chemical Reviews, em que pro-

curava captivar a atenção dos químicos

para os seus trabalhos anteriores. Para-

lelamente, entre 1931 e 1933, Linus

Pauling publicava a série famosa de sete

artigos "The nature of the chemical

bond," enquanto, entre 1932 e 1935,

Mulliken estendia o seu tratamento ante-

rior a moléculas poliatómicas numa série

de catorze a rt igos de grande fôlego inti-

tulados "The electronic structure of pol-

yatomic molecules and valence.""

Aquela que designei em trabalhos ante-

riores como a "abordagem americana"

da química quântica, delineada nos arti-

gos acima referidos, pautou-se pelo de-

senvolvimento de um conjunto de re-

gras, vagamente dependentes da

mecânica quântica, que "codificassem"

a abordagem teórica das questões refe-

rentes à ligação química. Como também

tenho vindo a defender, as diferenças

entre Heitler, London e Hund, por um

lado, e Pauling e Mulliken por outro,

podem ser entendidas em termos de

duas atitudes divergentes de olhar para

os problemas da química quântica, re-

flectindo duas culturas científicas anta-

gónicas. O pragmatismo americano de-

sagradava ferozmente aos alemães,

enquanto a obsessão alemã de tudo de-

rivar de primeiros princípios aparecia

aos olhos dos americanos como uma

to rtura desnecessária da mente do quí-

mico. ` 2

As primeiras reacções aos artigos ini-

ciais de Pauling e de Mulliken fizeram-

se ouvir no Reino Unido num encontro

da Faraday Society, em 1929, subordi-

nado ao tema "Espectros moleculares e

estrutura molecular" e num encontro da

British Association for the Advancement

of Science, por ocasião das comemora-

ções do seu centésimo aniversário, em

1931. Para além da discussão das im-

plicações metodológicas da abordagem

de Pauling, estes congressos marcam o

início das contribuições dos ingleses

para a química quântica: 13 de entusias-

tas passam a participantes activos.

Assim, no congresso de 1929, John

Lennard-Jones introduziu o método das

combinações lineares de orbitais atómi-

cas (CLOA) como representação mate-

mática alternativa ao recurso extremo a

orbitais moleculares, impossível de tra-

tar matematicamente."
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Com efeito, a receptividade da comuni-

dade britânica à química quântica con-

solidou-se nos anos trinta, podendo até

afirmar-se que houve uma consonância

de objectivos, de métodos e de instru-

mentos de trabalho usados pelas comu-

nidades americana e britânica. Do meu

ponto de vista, a "abordagem pragmáti-

ca" dos americanos, com a sua ênfase

em raciocínios químicos e em aproxima-

ções semi-empíricas, foi continuada e

complementada pela "abordagem mate-

matizante" dos britânicos, centrada no

desenvolvimento de métodos de cálculo

que aproximassem a química quântica

da matemática aplicada. Foi em Charles

Alfred Coulson, o primeiro aluno a fazer

uma tese de doutoramento em Inglater-

ra em química quântica, sob a orienta-

cão de Lennard-Jones, que convergiram

as várias tendências que viriam a carac-

terizar a "abordagem britânica." 15

Dos anos trinta aos primeiros anos do

pós-guerra, os encontros científicos tive-

ram a pa rt icipação de cientistas de um

número cada vez maior de países e con-

tribuiram para a internacionalização da

química quântica e para a sua consoli-

dação enquanto área autónoma. Uma

das questões mais debatidas foi a dos

méritos relativos das duas teorias dispo-

níveis — ligação de valência (TLV) e orbi-

tais moleculares (OM) — para atacar pro-

blemas de ligação química; outra, a

discussão do papel relativo da teoria,

parâmetros empíricos ou representa-

ções visuais na construção da química

quântica; outra ainda, a possibilidade de

extensão dos métodos desenvolvidos no

contexto da química quântica à física do

estado sólido, uma extensão de particu-

lar interesse para a comunidade dos físi-

cos.

Dos encontros então realizados destaca-

mos dois: o primeiro ocorreu novamente

sob a égide da Faraday Society, na Uni-

versidade de Cambridge, em 1933, e foi

dedicado ao tema "Radicais livres;" o se-

gundo teve lugar um ano depois, em

Londres. Lennard-Jones considerou que

o primeiro era, de certo modo, a conti-

nuação do encontro, já realizado pela

Faraday Society, em 1929, no qual tinha

inicialmente apresentado as suas ideias

sobre o método CLOA. Agora, tratava-se

de comparar as vantagens e desvanta-

gens das duas teorias existentes, ligação

de valência e orbitais moleculares e, se-

guidamente, dado que as preferências

de Lennard-Jones recaiam sobre a teoria

das orbitais moleculares, explorar as

suas possibilidades de aplicação a molé-

culas poliatómicas com número cres-

cente de átomos, assim como a estados

moleculares excitados e a alguns radi-

cais simples, exemplos de agregados

moleculares instáveis. 16 Erich Hückel,

um outro defensor da teoria das orbitais

moleculares, também discutiu as pro-

priedades e condições de estabilidade

de certos radicais, que incluiam átomos

com valências pouco usuais, tais como o

carbono trivalente ou o azoto divalente."

Embora organizado pela International

Union of Pure and Applied Physics e

pela Physics Society, o congresso que

decorreu em Londres, no outono de

1934, debruçou-se também, entre ou-

tros tópicos, sobre o problema da estru-

tura molecular. Estavam-se então a esta-

belecer paralelos entre as teorias

aplicadas no contexto da química quân-

tica e as desenvolvidas no domínio da fí-

sica do estado sólido, 18 percebendo-se

que existiam analogias entre a aborda-

gem de Werner Heisenberg para o trata-

mento do ferromagnetismo e a teoria da

ligação de valência assim com entre o

método desenvolvido por Felix Bloch e o

de Mulliken. De certa forma, John Clar-

ke Slater, que chegara à noção de hibri-

dização simultaneamente com Pauling,

em 1931, 19 tinha sugerido há muito a

existência de uma relação entre os dois

domínios quando afirmara que um cris-

tal de um metal não é mais do que uma

"enorme molécula." 20 Erich Hückel, que

também participou neste congresso,

mais uma vez discutiu os méritos relati-

vos das duas teorias e, se concedia que

a ligação de valência prolongava a teoria

clássica da valência, considerava que as

suas vantagens não eram suficientes

pois nem sempre os resultados quanti-

tativos obtidos estavam de acordo com a



figura 5 Participantes no Colloque de la
Liaison Chimique

14 QUÍMICA

experiência. Preferia, por isso, a teoria

das orbitais moleculares.

Se preferimos o método H [orbitais

moleculares] ao método I [ligação de

valência], apesar das incertezas de

um ponto de vista teórico sobre a ex-

tensão em que os dois métodos re-

presentam uma aproximação à ver-

dade, a razão reside em que o

método II representa grosso modo os

factos da experiência, em particular

nos casos em que o método I se re-

vela inadequado. Aceitamos este es-

tado insatisfatório de coisas de um

ponto de vista puramente teórico.

Considerando, contudo, as enormes

dificuldades em fazer estimativas

quantitativas dos limites de exactidão

[dos dois métodos], não parece ser

possível renunciar a um ponto de

vista heurístico. 21

O mesmo cuidado em avaliar vantagens

e desvantagens de teorias e métodos

disponíveis para atacar questões de liga-

ção e valência química, esteve presente

em alguns dos congressos realizados

imediatamente a seguir ao fim da guer-

ra. Como exemplo lembre-se uma das

comunicações apresentada por Mulli-

ken, num encontro realizado pela Ame-

rican Chemical Society, em 1947, em

que se homenageava Lewis. Mulliken,

que sempre se preocupara com ques-

tões metodológicas, recordou na pales-

tra "Quantum-mechanical methods and

the electronic spectra and structure of

molecules" como a famosa afirmação de

Dirac, 22 proferida em 1929, de acordo

com a qual toda a química se encontra-

va contida nas leis da mecânica quânti-

ca, tinha embalado muitos físicos teóri-

cos num sonho reducionista. Mas o

sonho tinha-se transformado rapida-

mente num pesadelo pois, excepto no

caso de sistemas muito simples, os cál-

culos tinham-se revelado tão complica-

dos e laboriosos que "frustrados e repe-

lidos, muitos teóricos voltaram-se para

outros problemas." 23 Uma situação se-

melhante ocorrera com o tratamento

teórico dos espectros de moléculas po-

liatómicas e, claro, o vazio provocado

pela guerra não tinha ajudado nada a ul-

trapassar esta situação. Mulliken toma-

va-lhe o pulso e identificava o problema

como decorrendo de uma confiança ex-

cessiva nas potencialidades da "teoria

pura."

Talvez, se se tivesse esperado menos,

maior progresso teria sido atingido —

ao procurar e ao utilizar uma combi-

nação correcta de fórmulas teóricas e

informação experimental. Mesmo na-

queles tempos várias combinações

semi-empíricas foram usadas com

um sucesso notável, entre outros por

Slater, Van Vleck, Eyring e Pauling,

neste país, Hückel na Alemanha, e

Lennard-Jones e Penney em Inglater-

ra. Essencial para o sucesso desta

combinação parece ter sido a articu-

lação de pontos de vista e de méto-

dos do químico e do físico. 24

Fiel à sua abordagem de sempre, Mulli-

ken reiterou a crença "numa nova ênfa-

se no recurso a métodos semi-empíri-

cos," tanto no domínio da química quân-

tica como no da espectroscopia molecu-

lar, e ofereceu uma classificação daque-

les que considerava serem os quatro

métodos disponíveis no futuro, diferindo

entre si "na quantificação e dependên-

cia relativa de teoria pura e dados empí-

ricos." 25 O "método qualitativo" dependia

de uma utilização judiciosa e sistemáti-

ca de interpretações qualitativas e semi-

quantitativas cobrindo os domínios dos

compostos orgânicos e inorgânicos nos

estados sólido, líquido e gasoso; o "mé-

todo semi-empírico" baseava-se em cál-

culos teóricos sistemáticos relativamen-

te simples que usavam funções de onda

aproximadas (do tipo OA ou OM), mas

dependiam do recurso frequente a

dados empíricos, como alternativa a cer-

tos integrais; o "método teórico aproxi-

mado" recorria a cálculos teóricos puros

que envolviam, contudo, funções de

onda aproximadas (do tipo OA ou OM);

finalmente, o "método teórico exacto"

dependia exclusivamente de cálculos

teóricos dependentes de funções de

onda moleculares exactas.

Prosseguiu, apontando a continuidade

entre a teoria da ligação de valência e

"o esquema químico tradicional de es-

truturas de valência" e a ruptura entre

tradição química e a teoria das orbitais

moleculares, avaliando os sucessos e

fracassos de ambas. A teoria da ligação

de valência tinha permitido obter resul-

tados simples quando aplicada aos esta-

dos fundamentais de moléculas descri-

tas por um só conjunto de ligações
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figura 6 Participantes na Shelter Island
Conference, 8-10 Setembro 1951. Da esquerda
para a direita, em pé: Ruedenberg, Berlin,
Barnett, Crawford, Maclnnes, Margenau,
Pitzer, Kimball, Ufford, Mulliken, Van Vleck,
LOwdin, Lennard-Jones, Eyring, Slater, Coulson,
Hirschfelder, Wheland, Shull, Sutton, Parr. À
frente, sentados: Mayer, Moffitt, Roothaan,
Kotani. 

químicas, mas tornava-se muito pesada

ao lidar com moléculas em que ocorria

ressonância entre diferentes estruturas

de valência; por seu lado, a teoria das

orbitais moleculares era "conceptual-

mente mais simples e transparente" na

descrição dos estados fundamentais de

moléculas "ressonantes," assim como

na descrição de estados electrónicos ex-

citados e ionizados. Feito o balanço,

Mulliken continuava a depositar a sua

confiança no "método semi-empírico" e,

por isso, na substituição do valor de cer-

tos integrais por parâmetros empíricos.

Química quântica no pós-

guerra

O primeiro grande encontro a seguir à

Segunda Guerra Mundial ocorreu em

Paris, em 1948, e marcou o início da

química quântica em França. Intitulado

Colloque de la Liaison Chimique foi or-

ganizado conjuntamente pelo Centre

National de la Recherche Scientifique

(CNRS) e pela Rockefeller Foundation,

funcionando como ponto de encontro

de praticamente todos os químicos

quânticos activos no pós-guerra. Entre

os pa rt icipantes contavam-se Coulson,

H.C. Longuet-Higgins, L.E. Sutton, Len-

nard-Jones, M. Polanyi, Mulliken e Pau-

ling. Estes últimos, tratados como figu-

ras fundadoras da disciplina, foram as

estrelas do encontro. 26

Presidiu ao encontro o físico Edmond

Bauer, um antigo estudante de Paul

Langevin e sucessor de Jean Perrin na

cátedra de química-física da Sorbonne.

Ao supervisor e ao aluno atribui-se o

crédito de terem introduzido em França

a hipótese dos quanta de Planck. Entre

os químicos teóricos que participaram

estavam Raymond Daudel, que tinha

fundado cinco anos antes o Centre de

Chimie Théorique de France, em plena

ocupação nazi e Alberte e Bernard Pull-

man. O encontro constituiu um impulso

fundamental para a comunidade nas-

cente de químicos quânticos franceses

pois, ao abrigo do apoio da comunidade

internacional, permitiu-lhes criar um es-

paço no seio da comunidade científica

local.

A estratégia deste pequeno grupo fran-

cês foi, desde o início, inteligente, e

audaz: focaram a discussão em proble-

mas complexos de bioquímica quântica

e, se discutiram as capacidades explica-

tivas das teorias TLV e TOM, defendendo

a comparação de resultados obtidos

pelas duas como um teste às suas ca-

pacidades relativas, optaram por traba-

lhar no contexto das orbitais molecula-

res, desenvolvendo a técnica dos

"diagramas moleculares" e reforçando

assim a componente visual deste último

método.'

O período do pós-guerra assistiu à inter-

nacionalização crescente da química

quântica. Aos americanos e ingleses,

juntaram-se os franceses, os suecos,

pela mão de P.-0. Lõwdin, e os ale-

mães, que recomeçaram a participar

progressivamente. Entre os problemas

mais urgentes contavam-se cálculos de

integrais moleculares contendo mais de

dois centros, resultados numéricos e

construção de tabelas de integrais mole-

culares. Com o desenvolvimento de

computadores digitais e as perspectivas

de cálculos "completamente teóricos"

(ab initio) seguiu -se-lhes a avaliação do

impacto dos computadores na discipli-

na, começando na Shelter Island Confe-

rence, em 1951, e continuando nas Sa-

nibel Island Conferences ou nas Gordon

Research Conferences.

Com efeito, um pequeno grupo de 25

cientistas 28 reuniu-se em Shelter Island

para fazer o balanço das acções desen-

volvidas desde 1948 e delinear estraté-

gias futuras. Dos 52 artigos apresenta-

dos, muitos debruçavam-se sobre

questões matemáticas, incluindo méto-

dos de integração numérica e cálculos

de integrais. 29 Anteviam-se então as

possibilidades contidas nos cálculos ab-

-initio de grandezas moleculares. Apesar

das dificuldades computacionais envol-

vidas o relatório final era muito optimis-

ta: a cooperação entre grupos era acon-

selhada e, se as equações a resolver

eram de facto difíceis, acreditava-se que

um ataque frontal, optimista e não de-

sesperado, estava ao alcance dos quími-

cos quânticos. Os relatores do encontro

recordavam, numa versão preliminar do

relatório, que a reunião tinha acabado

numa sala da escola local com Coulson,

um homem bastante alto, entalado

numa secretária de um aluno do 8.°

ano, a vaticinar num tom profético que

"o mundo é incuravelmente matemáti-

co."'°
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figura 8. Conversa ertre P.O. Lõwdin, PA. Matsen, R.S. Mulliken, L. Pauling, que decorreu na
Suécia, em 1959
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actas do conferência que decorreu em Boulder,
Colorado, em 1959

Em 1959, um outro congresso, de muito

maior dimensão, teve lugar em Boulder,

Colorado, e o impacto dos computado-

res esteve novamente no centro das

atenções de todos. Os artigos apresenta-

dos foram publicados na revista Reviews

of Modern Physics, com o objectivo de

fornecer uma panorâmica da área que

designavam como "mecânica quântica

molecular." 37 Um Coulson bastante preo-

cupado encarregou-se do discurso a se-

guir ao banquete final. 3` Parecia-lhe que

a comunidade de químicos quânticos se

estava a dividir em dois grupos com po-

sições irreconciliáveis quanto à utiliza-

ção dos computadores: o primeiro, dos

"ab-initionistas", possuia grandes capa-

cidades computacionais e concentrava-

se em moléculas pequenas com poucos

electrões, argumentando que muitos

dos problemas e disputas só se podiam

resolver satisfatoriamente de forma

computacional; o segundo, dos "a-pos-

terioristas," ficava satisfeito com aproxi-

mações grosseiras em moléculas "bas-

tante grandes," de interesse biológico,

aproximações que indispunham irreme-

diavelmente os membros do outro

grupo. Coulson perguntava: "onde é

que, no meio disto tudo, se encontra a

"verdadeira" química quântica?". Contra-

riando a sua maneira habitual de ser,

Coulson não pretendeu, na alocução

final, conciliar as duas posições antagó-

nicas. Apesar das suas contribuições

para a matematização da química quân-

tica, as suas preferências estavam defi-

nitivamente com o segundo grupo e

com uma defesa da cultura mais tradi-

cional da química. que reservasse à in-

tuição e argúcia conceptual um papel

de relevo na construção da nova disci-

plina.

O impacto dos computadores na hipoté-

tica reorientação de objectivos da quími-

ca quântica foi também debatido nas

Sanibel Island Conferences, organizadas

a partir de 1960 por Lówdin, 33 então

líder de um grupo extremamente activo

em Upsala, que, a partir desse momen-

to, passou a articular esforços com o

grupo que Mulliken então chefiava em

Gainesville, Flórida. Os dois grupos

foram os motores de um projecto de in-

vestigação poderoso em "química quân-

tica, teoria do estado sólido e biologia

quântica." Nos anos ímpares, começan-

do em 1963, as Sanibel Conferences

homenageavam um dos pioneiros da

química quântica, começando por

Hylleraas e continuando com Mulliken

(1965), Slater (1967), Eyring (1969), Van

Vleck (1971), E.U. Condon (1973), e L.

Thomas (1975), altura em que as confe-

rências mudaram de nome. Nos anos

pares o programa era mais flexível mas

igualmente intenso e frutuoso.

No ano de homenagem a Slater, os arti-

gos apresentados foram reproduzidos

no primeiro volume da nova revista In-

ternational Journal of Quantum Che-

mistry, criada por Lõwdin nesse mesmo

ano para responder à internacionaliza-

ção crescente da disciplina.

Enrico Clementi, que fora investigador

no grupo de Mulliken, então a trabalhar

no IBM Research Laboratory, decidiu

falar sobre "Química e computadores,"

recordando que, desde o advento dos

computadores digitais, estes tinham de-

sempenhado essencialmente dois tipos

de funções, na "automação do laborató-

rio químico," isto é, como auxiliares do

equipamento laboratorial usado pelo

químico, ou como substitutos do equi-

pamento laboratorial, situação em que

"o computador constitui, ele próprio, o

equipamento experimental."'° A pro-

messa oferecida por tão poderoso ins-

trumento só daria, contudo, os frutos

desejados se os químicos quânticos

abandonassem a tendência da química

computacional da época que apontava

para "a criação de uma enorma bibliote-

ca de funções de onda dando muito

pouca atenção à química enquanto tal.

Este caminho só conduzirá à química se

calcularmos uma fracção muito signifi-
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cativa de todas as moléculas possíveis.

Mas este objectivo parece extremamen-

te irrealista." 35 No fundo, classificava

muitos cálculos computacionais como

"fragmentários" e sem interesse quími-

co, pois por trás deles não estava um

problema químico bem definido para re-

solver. Os cálculos efectuados pare-

ciam-lhe seguir um critério ontológico

implícito de complexidade, começando-

se pelos átomos, passando-se às molé-

culas diatómicas mais simples, depois

ás mais complexas, seguindo-se as mo-

léculas poliatómicas lineares, depois as

planares simples, as não-planares e por

aí adiante. Parafraseando Gamow suge-

ria ironicamente que talvez se pudesse

afirmar "átomos, moléculas diatómicas,

moléculas muito pequenas...química, 36

levantando deste modo a dúvida sobre

se seria este o caminho adequado para

alcançar toda a química. Clementi esta-

va firmemente convencido que os com-

putadores só podiam ser uma ajuda

inestimável se os programas computa-

cionais fossem feitos para resolver um

problema químico real.

Os cinquenta anos da química

quântica

Quando a disciplina se preparou para

celebrar o seu meio século, nos anos se-

tenta, cinquenta anos após o célebre ar-

tigo de Heitler e London de 1927, vários

encontros comemorativos tiveram lugar

para avaliar o passado e fazer previsões

para o futuro.

De entre eles, um parece-me particular-

mente interessante pois foi organizado

com o objectivo de celebrar duas datas

especiais, os cinquenta anos da química

quântica e os vinte e cinco anos da dis-

ciplina em França, contados a pa rt ir da

criação do Centre de Chimie Théorique

de France. De pequenas dimensões

quando comparado com outros encon-

tros, o encontro 'Aspects de la chimie

quantique contemporaine" (1970) foi pa-

trocinado pelo CNRS e contou com a

participação de 35 cientistas, 17 dos

quais trabalhando em instituições fran-

cesas. 3'

No discurso de abe rtura, Alberte Pull-

man apresentava a sua versão da histó-

ria da disciplina, recordando o confron-

to entre a teoria da ligação de valência e

a das orbitais moleculares, a importãn-

cia crescente da segunda, conquistada

pela simplicidade técnica das aproxima-

ções desenvolvidas nos últimos anos,

pelas aplicações ao estudo de molécu-

las conjugadas usando campos auto-

consistentes e interacção de configura-

ção, e, finalmente, pela sua adaptação a

programas computacionais. Identificava

alguns dos "pesadelos" dos últimos vinte

cinco anos da disciplina, entre os quais

o dos parâmetros de que dependiam os

métodos semi-empíricos e os decorren-

tes da correlação electrónica. Chamava

ainda a atenção para uma tendência

particularmente desagradável na utiliza-

ção dos computadores, que caracteriza-

va como a obsessão por obter valores

progressivamente melhores de parâme-

tros, integrais ou outras quantidades, fi-

cando a impressão de que o objectivo

da química quântica se reduzia a "re-

produzir resultados conhecidos através

de métodos incertos," não o que lhe pa-

recia dever ser o objectivo de qualquer

teoria científica, o de "recorrer a méto-

dos conhecidos para prever resultados

desconhecidos." 38

Embora subscrevesse a análise feita por

Coulson no encontro em Boulder, em

1959, que dividia a comunidade entre

"ab-initionistas" e "a-posterioristas" não

pa rt ilhava do seu pessimismo, prevendo

o advento de uma era em que a quími-

ca quântica recuperaria a unidade per-

dida. Parecia-lhe que o único fosso que

eventualmente poderia subsistir na co-

munidade de químicos quânticos era

afinal o que dividia "ricos e pobres,

aqueles com meios para fazerem cálcu-

los sofisticados e os que não os têm." 39

Tendo agora ao seu dispor métodos

de cálculo poderosos, os teóricos

devem tomar a peito a tarefa de não

permanecer na torre de marfim das

abstracções e aplicações feitas sem-

pre com os mesmos compostos, e

devem aventurar-se a explorar cada

vez mais problemas de química, de

toda a química, desde a molécula de

H2 até às macromoléculas biológicas.

Também significativa foi a intervenção

de Roald Hoffman, que identificou os li-

mites da química quântica no campo da

reactividade química de moléculas exci-

tadas e tentou encontrar formas de os

ultrapassar no contexto de um estilo de

química teórica em que depositava es-

peranças. A "química teórica interpreta-

tiva," como era designada, consistia em

desenvolver o "enquadramento teórico a

utilizar para relacionar a medida experi-

mental de uma grandeza física observá-

vel com um parâmetro molecular mi-

croscópico." 41

Um ano depois, em 1971, num discur-

so após o banquete final no Fourth Ca-

nadian Symposium on Theoretical Che-

mistry, Coulson oferecia, como Alberte

Pullman, a sua visão da história da quí-

mica quãntica, acentuando a transição

do período inicial, em que as explica-

ções químicas estavam exclusivamente

dependentes do enquadramento teórico

fornecido pela mecânica quântica, para

o período seguinte, em que "se tornou

claro que aquilo que tinha começado

como um pedaço extra de física se

transformara numa parte central da quí-

mica." 42 Recordava ainda o debate entre

a teoria da ligação de valência e a teoria

das orbitais moleculares e avaliava mais

uma vez o impacto dos computadores,

insistindo em reiterar a sua convicção

profunda de que sem ideias unificado-

ras novas os computadores eram basi-

camente inúteis de um ponto de vista

conceptual.

Algumas conclusões

Os encontros científicos têm até agora

desempenhado um papel secundário

nos relatos dos historiadores das ciên-

cias mas, como vimos, podem fornecer

informações inestimáveis num estudo

de caso como o discutido neste a rt igo.

Ao comparar vários tipos de encontros,

nacionais ou internacionais, de maiores

ou menores dimensões, mais ou menos

formais de um ponto de vista organizati-

vo, podem identificar-se semelhanças e

diferenças, pressuposições e preconcei-

tos, que reflectem amíude diferentes

tradições e estilos de investigação.

Podem ainda reconstruir-se muitos dos
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debates, polémicas e pontos de viragem

na história de uma disciplina através da

análise de discursos de abertura e en-

cerramento, palestras proferidas e/ou

discussões que se lhes seguiram.

Se os artigos científicos são uma janela

através da qual podemos observar a

ciência feita, os encontros podem fun-

cionar como sondas para observar uma

disciplina em construção. No caso da

química, ciência na qual o diálogo é

visto como o caminho privilegiado para a

criatividade e a descobe rta,'3 os encon-

tros podem ser uma fonte particular-

mente promissora para os historiadores

da ciência pois são, frequentemente, o

único testemunho de muitas conversas

e discussões que, de outra forma, se te-

riam perdido irremediavelmente.
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