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BEYOND CHEMICAL BOUNDARIES: A CONCEPTUAL PROFILE FOR MOLECULE AND
MOLECULAR STRUCTURE. The concepts of molecule and of molecular structure are so central
to understand  chemical phenomena that seems to be no doubt about the uniqueness of its mean-
ings. Nevertheless, the idea that the world exhibits a multiform structure and that to different
spheres of the world correspond different ways of knowing (Berger & Luckmann, 1967) has re-
ceived support from different areas of scientific inquiry. Bachelard (1940, 1982) showed that a
single philosophical doctrine is not enough to describe all the different ways of thinking when we
try to explain a single concept. Wooley’s question about the possibility of deducing the concept of
molecular structure from quantum theory (Wooley, 1978) strengthened the feasibility of thinking
the concept of molecule as a profile that encompasses different meanings. Moreover, research on
students’ learning of scientific concepts have brought to light that students use several ideas to
explain scientific and everyday phenomena which are different from those learned in formal school-
ing. These ideas are not extinguished or replaced by scientific concepts, despite the efforts to do
so in science classes. The common sense and scientific ways of understanding and talking about
reality seems to be complementary in the same sense of the Bohr’s complementarity (Halliday &
Martin, 1993). So, we have to include in our profile of the concept of molecule not only scientific
but also common sense zones. Drawing from Bachelard’s notion of epistemological profile, from
the history of science and from the research on children’s ideas in science, we have developed the
idea of a conceptual profile and used it to analyse basic scientific concepts, such as the concepts of
matter and physical states of matter (Mortimer, 1995) and to investigate new ways to teach them.
In the present paper, we will discuss the zones that might constitute a conceptual profile of mol-
ecule. The need of complementary  views to account for the molecular structure in different con-
texts bring important issues for understanding and teaching chemistry, which will be discussed
further in the article.
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DIVULGAÇÃO

direções. Numa delas nos deparamos com a vida cotidiana e
sua “ciência” automática, quase inconsciente, dispersa, ao
mesmo tempo útil, porque culturalmente enraizada. Na outra
direção encontraremos o novo e o desconhecido. Ao lidar com
a evolução de conceitos químicos, nós, da área de ensino, po-
deríamos oferecer à química novas formas de conectar suas
fronteiras, reduzindo a distância entre a vida cotidiana e a ci-
ência contemporânea, entre a química e a cultura.

A noção de perfil conceitual é uma contribuição que eu
tenho procurado trazer para pensar o ensino de química e que
considero que possa ajudar a conectar fronteiras da química,
ao pensar a evolução de seus conceitos. A idéia de que os
conceitos centrais da Química e de outras ciências naturais não
são únicos, mas se encontram dispersos em perfis2, pode for-
necer elos para essas conecções. Ao colocar lado a lado, num
mesmo perfil, concepções cotidianas e conceitos químicos clás-
sicos e modernos, cria-se um quadro de referência que permite
traçar a linha evolutiva dos conceitos e identificar os obstácu-
los à construção de idéias mais avançadas.

Nesta conferência vou apresentar uma proposta de perfil
para o conceito de molécula. Para construir as categorias das
diferentes zonas de um perfil conceitual, temos que recorrer à
contribuições de outras disciplinas, principalmente a psicolo-
gia cognitiva, a filosofia e a história das ciências. Inspiradas
na psicologia cognitiva, pesquisas na área de ensino têm reali-
zado uma busca sistemática de concepções usadas por estudan-
tes na explicação de fenômenos. Esses estudos revelaram a
existência de uma “química” da vida cotidiana, onde palavrasE-mail: mortimer@oraculo.lcc.ufmg.br

Gostaria de agradecer a Divisão de Ensino de Química, pelo
convite, que me deu a oportunidade de tentar refletir o que
nós, da área de ensino, poderíamos dizer aos nossos colegas
químicos quando se trata de pensar as fronteiras da química.
Aparentemente o ensino é a área mais distante dessas frontei-
ras. O ensino lida com o conhecimento que já esteve na fron-
teira, foi validado pela comunidade científica e incorporado na
cultura escolar, através de uma transposição didática. Muito do
que foi transposto pode já ter sido superado, mas mantém-se
nos currículos como parte de uma química escolar.

No entanto, o ensino lida com fronteiras da química não só
com ciências humanas, como a psicologia, filosofia, história e
sociologia, mas também com outras formas de conhecimento,
não-científicas. Ao tentar pensar como o aluno aprende quími-
ca, como suas experiências individuais e culturais anteriores
influenciam esse aprendizado, nos deparamos com a química
nas suas fronteiras com a cultura.

Falar de fronteiras como interdiciplinariedade, no entanto,
ainda não responde a questão: o que o ensino teria a dizer que
pudesse situá-lo nas fronteiras da química com o novo? Ao
pensar essa relação da química com a cultura, ao transpor a
química para a cultura escolar, e ao refletir sobre a evolução
dos conceitos químicos, o ensino poderia estar escrevendo uma
certa história e filosofia da química que ajudaria a pensar essa
área do conhecimento para além de suas fronteiras em duas
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como reações, substância, solubilidade e equilíbrio têm sentido
diverso daqueles veiculados nas aulas de química. A literatura
tem mostrado que essas concepções sobrevivem às mais vari-
adas estratégias de ensino, mesmo àquelas elaboradas com o
objetivo de suprimí-las. Essa persistência talvez possa ser expli-
cada pelo enraizamento dessas concepções na nossa cultura coti-
diana. Seria um esforço inútil tentar suprimí-las, já que elas são
úteis ao nosso dia-a-dia. Esses estudos fornecem importantes pis-
tas para a construção das primeiras zonas de um perfil conceitual.

É interessante que muitas idéias dessa química cotidiana
tenham relações com formas de pensar usadas por filósofos e
cientistas em outras épocas. Esse paralelismo nos leva direta-
mente à história e à filosofia das ciências. Por outro lado, es-
tudos nessas áreas mostram mudanças significativas na manei-
ra de pensar vários conceitos químicos, quando tentamos dife-
renciar o quadro conceitual da química entre a química clássi-
ca, a química moderna e a química contemporânea. Portanto, a
filosofia e a história das ciências são a base para a construção
de outras zonas de um perfil conceitual.

Vamos tentar concretizar essas relações entre psicologia,
filosofia e ensino de química apresentando o exemplo de um
possível perfil para o conceito de molécula. Vou me basear em
artigo que eu e o Professor Luíz Otávio F. Amaral, do Depar-
tamento de Química da UFMG, apresentamos à uma confência
internacional em filosofia da química e da bioquímica, que
aconteceu em abril desse ano, em Atenas3. Gostaria de agrade-
cer ao Luiz Otávio e dizer que muitos dos exemplos que vou
apresentar foram sugeridos por ele. Essa minha conferência,
portanto, é fruto muito mais dessa nossa cooperação do que de
meu trabalho individual. Nós agradecemos também ao Profes-
sor Rubem Dario por ter chamado a nossa atenção para os
trabalhos em clusters de ouro(I).

Um perfil conceitual para molécula e estrutura molecular

De acordo com o Oxford Dictionary, a palavra molecule
apareceu na língua inglesa em 1678, a partir da palavra france-
sa molécule. O termo pode ser encontrado no Traité Elemetare
de Chimie (1789) de Lavoisier para designar a menor unidade
em que um substância poder ser dividia sem que ocorra uma
mudança na sua natueza química. A idéia evolui, no contexto
da química clássica do século XIX, para designar o “menor
grupo de átomos, iguais ou diferentes, unidos por forças quí-
micas” (The American Heritage Dictionary, compact disc
edition). De acordo com esse conceito clássico, as proprieda-
des de qualquer material dependem da quantidade e tipos de
átomos presentes na molécula, a maneira como eles estão or-
denados - sua topologia - e a maneira como estão organizados
no espaço - seu arranjo geométrico.

Essa idéia de molécula com um objeto real - o bloco básico
da construção material, constituído por átomos unidos por for-
ças químicas - continua a ser central para programas de pes-
quisa como, por exemplo, a nanotecnologia, através do qual
cientistas tentam “reconstruir o mundo - molécula por molécu-
la”4. Essa idéia clássica e mecanicista de molécula tem sido
usada com sucesso em várias áreas relacionadas com a quími-
ca. Perutz, por exemplo, recorre a ela ao descrever o mecanis-
mo pelo qual moléculas de oxigênio reversivelmente se ligam
e são liberadas de moléculas de hemoglobina5.

No entanto, para vários tipos de molécula que apresentam
comportamentos descritos como não-rigidez esterioquímica e
fluxionalidade, não é possivel escrever uma estrutura única,
com uma geometria fixa. Nas moléculas de PF5, por exemplo,
há uma mudança constante do átomos de flúor entre as posi-
ções equatoriais e axiais, em relação ao átomo central de fós-
foro. Além disso, a aplicação da mecânica quântica à química
também resulta num conceito não-clássico de molécula,
consequência da teoria de orbital molecular. Essa teoria sugere
que a molécula possa ser considerada como uma unidade, um

tipo de nuvem eletrônica polinuclear e não apenas como uma
estrutura resultante da união de átomos individuais. Há ainda
que se considerar a natureza relacional de muitas propriedades
químicas, que nos obriga a pensar essas propriedades como
resultantes das interações entre moléculas e não como depen-
dentes unicamente da composição e da geometria característica
de cada molécula. Em outras palavras, nós não podemos
substancializar essas propriedades químicas.

Para entender a química contemporânea, não podemos re-
correr unicamente à noção clássica de molécula ou às seus
contrapontos modernos: estruturas dinâmicas, polinucleares ou
supramoleculares. Todas elas são visões complementares do
mundo químico. Elas são complementares no sentido de que
não podem ser aplicadas ao mesmo problema e também não
podem, isoladamente, explicar todos os fenômenos químicos.
Se olharmos para a fora da química, para a cultura cotidiana,
tentando incorporar os resultados das pesquisas em ensino de
ciências sobre concepções dos estudantes, essa complementarie-
dade científica poderá ser expandida para incorporar outros sig-
nificados num perfil conceitual completo da noção de molécula.

Na busca dessas partes do prefil, que não mais se mostram
na cultura química, podemos recorrer também à história da
ciência. A noção de princípios, como explicada nas obras de
Aristóteles, Paracelsus e Libavius, sobrevive, de alguma for-
ma, na homeopatia e no erbalismo. O substancialismo de se
pensar que fenômenos macroscópicos - como dilatar, fundir e
ferver - ocorrem também com átomos e moléculas, que é des-
crito em várias pesquisas sobre concepções de crianças e ado-
lescentes, pode ser encontrado nos minima naturalia de
Aristóteles, recuperadas e desenvolvidas como uma teoria das
menores partículas na Idade Média em alguns dos cometários
sobre a obra Aristóteles6. Num perfil alargado do conceito de
molécula, que incorpore dimensões culturais do conceito, essas
idéias podem ser colocadas lado a lado com idéias científicas.
Antes de detalhar o que seria esse perfil, é necessário nos de-
termos um pouco na própria noção de perfil conceitual.

A noção de perfil conceitual

A idéia básica da noção de perfil conceitual , de que as
pessoas podem apresentar diferentes maneiras de ver e repre-
sentar o mundo, que são usadas em contextos diferenciados, é
compartilhada por diferentes autores. Schutz, por exemplo, fala
de um mundo social que “não é de modo algum homogênio
mas exibe uma estrutua multiforme. Cada uma de suas esferas
ou regiões é, ao mesmo tempo, uma maneira de perceber e
uma maneira de entender as experiências subjetivas dos ou-
tros”7. Berger e Luckmann8 complementam que existem dife-
rentes formas de conhecimento correspondentes a diferentes
realidades, a diferentes contextos sociais.

Essas concepções e categorias disponíveis nas diferentes
esferas do mundo são usadas de forma similar por um grande
número de indivíduos, o que possibilita a comunicação efetiva.
Essas “representações coletivas”, no sentido usado por Du-
rkheim9 em 1895, têm características supraindividuais, sociais,
que são impostas à cognição individual pelo convívio social.
De acordo com Kozulin10 Vygotsky teria se inspirado também
nas representações coletivas de Durkheim ao apontar para a
dimensão social dos processos mentais humanos.

Marton, tendo por base a mesma idéia de representações
coletivas, sugere a existência de “formas qualitativamente di-
ferentes através das quais as pessoas entendem e percebem sua
realidade”. Essas formas de entendimento não são qualidades
individuais mas categorias de descrição que, em sua totalidade,
denotam um tipo de intelecto coletivo. Marton afirma que “as
mesmas categorias de descrição aparecem em situações dife-
rentes. O conjunto das categorias é, portanto, estável e genera-
lizável entre diferentes situações, mesmo se o indivíduo se
mover de uma categoria a outra em diferentes ocasiões”11.



202 QUÍMICA NOVA, 20(2) (1997)

Na Filosofia do Não, Bachelard apresenta a noção de perfil
epistemológico, em que doutrinas filosóficas estão na base de
diferentes formas de conceptualizar a realidade em termos de
um mesmo conceito científico. Bachelard enfatiza que nenhu-
ma doutrina filosófica, isoladamente, é suficiente para descre-
ver todas as diferentes formas de pensamento que podem ser
usadas para explicar um único conceito científico. Nas pala-
vras de Bachelard, “um único conceito é suficiente para disper-
sar as filosofias e mostrar que elas são incompletas por estarem
baseadas num único aspecto, iluminando apenas uma faceta.”12.
O autor sugere, ainda, que é possível que cada indivíduo dese-
nhe seu próprio perfil para cada conceito científico. Ao fazê-lo,
esse indivíduo alcança um melhor entendimento do mundo.

A noção de perfil conceitual, como descrita em meu artigo
de 1995 em Science & Education13, compartilha com o perfil
epistemológico de Bachelard a idéia de que uma única forma
de pensamento é insuficiente para lidar com um único concei-
to. Mas eu considero que cada zona de um perfil conceitual
tem, ao lado de suas características epistemológicas, seus com-
ponentes ontológicos. Além disso, não estamos procurando uma
meneira de entender conceitos primitivos unicamente para
ultrapassá-los, como no racionalismo do perfil bachelardiano.
Nós estamos mais interessados em descrever o processo de
conceptualização numa maneira que seja coerente com a ideía
de que diferentes visões de mundo possam ser complementa-
res. Nesse sentido, a noção de heterogeneidade, apresentada
por Tulviste (1986) na sua descrição do pensamento verbal e
discutida por Wertsch (1991) em seu Voices of the Mind, pode
nos ajudar a organizar um perfil conceitual que tenha por base
a idéia de complementariedade. A noção de heterogeneidade
compartilha da mesma idéia geral de formas qualitativamente
diferentes de pensamento. De acordo com Tulviste, “em qual-
quer cultura e em qualquer indivíduo não existe uma única
forma homogênea de pensamento verbal”14. Tulviste descreve
três modalidades que a heterogeneidade do pensamento verbal
pode assumir, relacionadas à existência ou não de uma hierar-
quia genética entre elas. Numa dessas modalidades, a hetero-
geneidade apesar da hierarquia genética, diferentes formas de
pensamento verbal podem ser hierarquizadas geneticamente, o
que significa que algumas dessas formas são posteriores e po-
dem ter evoluído das formas anteriores. No entanto, o fato de
que algumas formas sejam posteriores não significa que elas
sejam necessariamente mais poderosas. Nas palavras de
Wertsch, “essa posição pode ser resumida dizendo que, embo-
ra algumas formas de funcionamento emerjam depois das ou-
tras, as últimas não são inerentemente melhores”15.

Essa noção de heterogeneidade apesar da hierarquia genéti-
ca se ajusta perfeitamente com os diferentes conceitos de mo-
lécula a que já nos referimos. Embora a visão quântica, por
exemplo, tenha aparecido mais tarde no desenvolvimento do
conceito e seja mais complexa, ela não é inerentemente melhor
que a visão clássica, já que existem contextos em que a última
é mais apropriada como ferramenta explicativa do que a pri-
meira. Se corremos o risco de cruzar as fronteiras da ciência
em direção à cultura cotidiana, poderemos encontrar as primei-
ras zonas de um perfil conceitual de molécula: a zona dos ‘prin-
cípios’ e a ‘substancialista’. Essas duas zonas são genetica-
mente anteriores mas não inerentemente piores, uma vez que
existem contextos culturais em que elas parecem funcionar tão
bem ou mesmo melhor do que as idéias científicas.

Cada zona num perfil conceitual oferece uma forma de ver
o mundo que é única e diferente das outras zonas. É como se
olhássemos o mundo através de lentes que apresentam toda a
realidade de uma maneira específica. Cada zona conceitual
corresponde a meios mediacionais diferentes, a teorias e lin-
guagens diferentes, cada qual revelando o mundo a sua manei-
ra. A realidade não pode ser entendida inteiramente apenas sob
uma perspectiva. Apenas um ponto de vista complementar pode
oferecer uma descrição mais completa da realidade. Na figura 1

apresentamos um diagrama que tenta sintetizar essas caracte-
rísticas de um perfil conceitual qualquer.

O perfil conceitual de molécula

Ao explorar as zonas que constituem o perfil conceitual de
molécula, faremos várias incursões pela história da ciência, já
que todas as zonas no nosso perfil têm seu desenvolvimento
histórico. No entanto, não temos a pretensão de fornecer um
histórico detalhado do conceito de molécula, mas apenas usar
a história para ilustrar a gênese das categorias que constituem
as diferentes zonas do perfil desse conceito.

Para delimitar as zonas do perfill de molécula usaremos,
também, os resultados das pesquisas em concepções de crian-
ças e adolescentes. A noção de perfil conceitual tenta interpre-
tar os resultados dessas pesquisas como formas de pensar indi-
viduais que têm um substrato cultural. Apesar de culturalmente
enraizadas, essas formas de pensar mostram variações de indi-
víduo para indivíduo, já que a internalização de formas sociais
de pensamento não é um processo passivo, pois o sujeito se
apropria desse universo cultural na ótica das suas experiências,
idéias e valores. No entanto, o substrato cultural dessas con-
cepções está registrado na maneira como nos referimos, na lin-
guagem cotidiana, aos diversos fenômenos que foram objeto
da pesquisa sobre concepções de estudantes.

A primeira zona de um perfil conceitual de molécula:
os ‘princípios’.

A primeira zona do perfil poderia ser identificada com a idéia
dos ‘primeiros princípios’. Aristóteles (384-322 B.C.), discutin-
do os sistemas dos filósofos pre-socráticos, argumenta que há
algo comum a todos eles. Nas palavras de Aristóteles, “todos os
pensadores postularam seus elementos, ou ‘princípios’, como eles
o chamam; e, embora eles não forneçam uma razão para esses
‘princípios’, no entanto nós achamos que eles estão realmente
falando de pares contrários”16. Aristóteles mantém que esses
princípios antitéticos precisam de algo onde atuar, um princípio
passivo como o substrato não-antitético no qual ajam os princí-
pios antitéticos17. Os quatro elementos (água, terra, fogo e ar)
são os constituíntes de todos os corpos sublunares mas, nas pa-
lavras de Aristóteles, “eles não podem ser aceitos como a maté-
ria primordial, pois eles têm características antitéticas e podem
ser transmutados uns nos outros por mudanças antitéticas”18. De
acordo com Aristóteles, cada ser material era composto por um
matéria primordial e uma forma de ser. Ao distinguir entre ‘ma-
téria’ e ‘forma’, embora elas nunca existissem isoladamente, e
ao assumir que a matéria “representa a não-existência incidental
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de atributos”19, Aristóteles deixava claro que os princípios
antitéticos não eram materiais.

O sistema de Aristóteles exerceu uma forte influência em
vários outros sistemas de filosofia natural por quase dois mil
anos. A idéia de princípios não-materiais e de transmutação
teve um importância particular para a alquimia. Talvez influ-
enciados pela idéia de duas exalações - seca e úmida - ou tal-
vez pelo acúmulo considerável de conhecimento em metalur-
gia, enxôfre e mercúrio se tornaram importantes princípios em
todas as versões da alquimia - helênica, árabe, chinesa e euro-
péia. Para a alquimia, enxôfre é o princípio da combustibilida-
de. Todas as coisas inflamáveis têm alguma forma de enxôfre.
Mercúrio é o princípio da fusibilidade, a qual era considerada
a mais importante propriedade dos metais - a possibilidade de
se tornar líquido e ser moldado.

Paracelso (1493-1541) acrescentou sal ao mercúrio e enxôfre
para formar a tria prima. Sal era considerado o princípio da
solubilidade na água, da cristalinidade e da manutenção da
saúde, já que era pelas salgas que os alimentos eram conserva-
dos. É curioso notar que a trindade de mercúrio, enxôfre e sal
é o análogo exato do triângulo proposto por Ketelaar para re-
presentar as possibilidades das ligações químicas. Afinal, mer-
cúrio é um metal, enxofre uma substância molecular com liga-
ções covalentes e sal um composto iônico.

A idéia de princípios imateriais continuou a exercer influ-
ência bem depois de Paracelso e pode ser encontrada mesmo
em Libavius (1540-1616). Seu Alchemia, publicado em 1597,
é considerado um marco bibliográfico na química20. No lugar
do discurso alegórico e enigmático, muito comum nesssa épo-
ca aos livros de alquimia, Libavius escreveu numa linguagem
clara, explicando as operações da química de numa forma muito
sistemática. De acordo com Libavius, a química (alchemia)
poderia ser dividida em duas partes: Encheria, que lidava com
as operações químicas, e chymia, o estudo das combinações
químicas, através de uma abordagem descritiva para as reações
químicas. Christie & Golinski21 chamam a atenção para um
aspecto interessante da Alchemia. Encheria compreende duas
classes de operações: as elaborações and as exaltações. As
operações classificadas como elaborações são aquelas que jun-
tam e separam as partículas materiais dos diferentes corpos.
As exaltações, no entanto, são operações capazes de modificar
as qualidades de um corpo sem afetar a matéria. Qualidades de
um corpo independentes da matéria não são nada mais do que
princípios imateriais. Christie & Golinski, ao compararem o
esquema de operações de Libavius com um outro, de um autor
anônimo de meados do século XVII, notaram que os esquemas
eram muito similares, usando a mesma idéia geral para classi-
ficar as operações. Entretanto, não havia mais nenhuma opera-
ção do tipo das exaltações. O mecanicismo já havia, nessa
época, se estabelecido na ciência, não deixando nenhum espa-
ço para qualidades ou princípios imateriais. Desde essa época,
essas idéias desapareceram do pensamento científico.

A idéa de princípios imateriais, no entanto, pode ainda ser
encontrada fora da cultura científica, por exemplo em medici-
nas alternativas como a homeopatia e o erbalismo. A idéia
homeopática de intensificação terapêutica através de diluições
centesimais sucessivas significa que um remédio se torna mais
e mais eficaz através de uma diluição sequencial. Cada dina-
mização inclui a diluição do remédio até a centésima parte da
concentração original e sua agitação, feita em número e formas
prescritas. Se tomarmos como exemplo a 30ª dinamização
centesimal, estaremos lidando com algo que foi diluído a (1/
100)30 ou 1/1060 da concetração original. Se a concentração
inicial fosse 1 mol/L, teríamos algo que é 1 x 10-60 mol/L.
Esse número é infinitamente pequeno. Para se ter uma única
molécula nós precisaríamos de 1036 litros de solução, ou seja,
1033 metros cúbicos. Supondo um recipiente cúbico, existe uma
molécula do remédio diluída num cubo com 1011 metros de
aresta, o que corresponde, aproximadamente, à distância entre

a Terra e o Sol. Um cubo dessa dimensão com apenas uma
molécula do princípio ativo. A atividade de um remédio home-
opático não pode ser explicada por um princípio material.

Não temos a intenção de criticar a homeopatia mas apenas
de mostrar que, de certa forma, a idéia de princípios imateriais
sobrevive nessa prática médica. Homeopatia e erbalismo têm
se tornado cada vez mais populares, mesmo entre cientistas.
As premissas para sua eficácia estão fora do escopo dos con-
ceitos científicos, mas elas parecem funcionar para milhares e
milhares de pessoas ao redor do globo. Na perspectiva do per-
fil conceitual, poderíamos dizer que, embora os princípios da
homeopatia sejam anteriores, eles não são inerentemente pio-
res do que o pensamento científico, pelos menos numa visão
cultural ampla, uma vez que eles podem funcionar bem em
certos contextos.

Substancialismo: a segunda zona do perfil conceitual
de molécula

Embora na química moderna não sejam mais atribuídas às
moléculas individuais propriedades como dilatação ou fusibili-
dade, o substancialismo ainda sobrevive na linguagem química
cotidiana, principalmente quando lidamos com energia dos pro-
cessos químicos ou com propriedades relacionais. ‘Calor laten-
te de fusão’ e ‘capacidade calorífica’ são exemplos da substan-
cialização da energia na linguagem da química. Frequentemen-
te nos referimos a alimentos ou a combustíveis como materiais
que têm energia armazenada nas suas ligações químicas. Li-
vros didáticos de Bioquímica explicam que energia (substanci-
alisada) é liberada quando uma ligação P-O é quebrada numa
molécula de ATP. A definição de molécula citada na maioria
dos handbooks e dicionários - “a menor quantidade unitária de
matéria que pode existir por si mesma e que retém todas as
propriedades da substância original” (CRC Handbook of
Chemistry and Physics) - é substancialista, uma vez que as
moléculas não “retêm todas as propriedades da substância ori-
ginal”. Uma molécula não se funde. Um átomo de cobre não é
vermelho-castanho ou maleável. Substancialismo, portanto, é
uma zona importante do perfil para a própria ciência, uma vez
que seu uso atomático e quase inconsciente na linguagem quí-
mica pode produzir confusão, levando os químicos e, princi-
palmente, os estudantes de química, a cometerem erros.

Nós podemos também encontrar o substancialismo na filo-
sofia grega. Anaxágoras (500?-428 B.C.) usava a idéia de ‘se-
mentes’ relacionada às menores unidades da matéria. Embora
Aristóteles não concordasse com a afirmação de Anaxágoras
de que qualquer substância contém todos os tipos de sementes,
mas é denominada em função do tipo de semente que nela
predomina, ele admitia que deveria haver um limite para o
aumento e para a diminição de uma coisa22. De acordo com
Aristóteles, as menores partíclas de um dado tipo de matéria
seriam todas idênticas, pois elas são determinadas pela nature-
za específica da substância em questão23.

Aristótels não desenvolveu uma teoria física das menores
partículas para além de um argumento lógico contra a divisibi-
lidade infinita da matéria. Alguns de seus comentaristas na
Idade Média, no entanto, tentaram fazê-lo. Averroes (1126-
1198), por exemplo, explicava que “quando removemos uma
parte do fogo e repetimos essa ação muitas vezes, nós final-
mente alcançamos uma quantidade tal que, se a dividíssemos
mais, o fogo pereceria, porque há uma certa quantidade míni-
ma de fogo”24. Scaliger (1484-1558) também é explicitamente
substancialista em sua interpretação de Aristóteles. Seguindo
Averroes, ele afirmava que maciez e aspereza, por exemplo,
são propriedades dos próprios minima. Ele, no entanto, distin-
guia entre propriedades da matéria que dependiam dos minima,
como maciez e aspereza, e outras que, como densidade, depen-
deriam da forma como os minima eram unidos. Nas palavras
de Scaliger, “granizo tem a mesma aspereza da chuva, mas é
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mais denso. Neve tem a mesma aspereza da chuva, mas é
menos densa. Ainda, a matéria de todas elas é a mesma”25.

É possivel encontrar o substancialismo também na tradição
mecanicista. Lemery (1645-1715), cujo “Cours de chymie”,
publicado no fim do século XVII, foi um dos mais populares
livros de química, usava a teoria corpuscular de Descartes, que
afirmava que as propriedades da substância dependem princi-
palmente da forma de suas partículas. Lemery, consequente-
mente, atribuia as propriedades dos ácidos à forma pontiaguda
de suas partículas26.

A importância do substancialismo reside no fato de que,
embora se possa pensar que ele não faz mais parte da doutrina
da química moderna, ele se mantém vivo na textura sutíl da
linguagem e práticas cotidianas da química. Diferentemente da
primeira zona do perfil, cujos ‘princípios’ só sobreviveram fora
da cultura científica, o substancialismo sobrevive nas sombras
da linguagem química e pode confundir os estudantes. Além
disso, as pesquisas em idéias de crianças e adolescentes têm
mostrado que estudantes de diferentes países usam um atomis-
mo substancialista, dilatando, fundindo ou fervendo as própri-
as particulas ao representar modelos para esses fenômenos27

Ao tornar-nos conscientes dessa zona em nosso próprio perfil,
poderemos evitar as armadilhas da linguagem habitual.

A terceira zona do perfil de molécula: átomos
geometricamente arranjados

A química clássica vai conceber a molécula com a menor
unidade na qual uma substância pode ser dividida sem que haja
uma mudança na sua natureza química. De acordo com esse
conceito clássico, as propriedades de qualquer corpo material
dependem da quantidade e tipos de átomos, da maneira como
eles estão ordenados - sua topologia - e da maneira como eles
estão arranjados no espaço - sua geometria. Vamos mostrar,
suscintamente, a gênese dessas três características do conceito.

Os origens dessa visão clássica podem ser encontradas no
atomismo de Demócrito (460?-370? B.C.), que era essencial-
mente mecanicista e não-substancialista. As diferenças em ta-
manho, forma e posição dos átomos seriam responsáveis por
todas as diferenças que percebemos nas coisas. Nas palavras
de Demócrito, “conforme a convenção dos homens existem a
cor, o doce, o amargo; em verdade, contudo, só existem os
átomos e o vazio”28.

Em 1803, Dalton (1766-1844) apresentou o que é geralmen-
te aceito como a primeira teoria atômica aplicada à química.
Nesse tempo, o atomismo já tinha sido bem difundido através
do trabalho de Pierre Gassendi (1592-1655) e havia sido usado
por vários cientistas importantes como, por exemplo, Galileu
(1564-1642) Boyle (1627-1691) e Newton (1642-1727). Ao
assumir que o peso era a propriedade fundamental que poderia
distinguir átomos de diferentes elementos químicos, Dalton
abriu um programa de pesquisa frutífero. Contudo, o atomismo
esteve imerso em controvérsia e confusão por todo o século
XIX. Nem todos os cientistas adotaram o programa daltoniano,
como o fez Berzelius (1779-1848) na sua procura por pesos
atômicos. Os pesos equivalentes de Leopold Gmelin (1788-
1853) eram muito mais utilizados pelos químicos, por volta de
1840, do que os pesos atômicos de Berzelius. Dumas (1800-
1884), in 1836, escrevia que “se eu tivesse poder para fazê-lo,
eu apagaria da ciência a palavra átomo, persuadido de que ela
vai além da experiência e de que em Química jamais devemos
ir além da experiência”29.

Mesmo aqueles que haviam adotado o programa atomista
não estavam de acordo em muitos pontos. A hipótese de
Avogadro (1811), que explicava as leis de volumes de gases
combinantes, de Gay-Lussac, fazia uma clara distinção entre
átomos e moléculas mas não pode ser aceita por Dalton ou
Berzelius. Ambos tinham dificuldades em admitir, no contexto
de suas teorias, que a molécula de um elemento pudesse ser

diatômica. O dualismo eletroquímico de Berzelius, que expli-
cava a afinidade em termos de diferenças nas cargas elétricas
dos átomos, proibia átomos de um mesmo elemento de atrairem
uns aos outros, uma vez que eles possuiam a mesma carga
elétrica. Dalton, por sua vez, imaginava que a atmosfera repul-
siva de calórico dos átomos iguais impediria que eles formas-
sem moléculas diatômicas. Apenas em 1860, após o Congresso
de Kalsruhe, a confusão em torno de átomos, moléculas e pe-
sos atômicos começou a se dissipar. Nesse congresso Canni-
zzaro mostraria os meios para se determinar pesos moleculares
e, portanto, fórmulas acuradas, tendo por base a hipótese de
Avogadro, acabando com meio século de disputa e confusão.

Uma outra contribuição fundamental para o conceito clássi-
co de molécula foi o fenômeno de isomerismo, enunciado por
Berzelius em 1830. Nas palavras de Berzelius, “os mesmos
elementos, unidos no mesmo número, mas de modo diferente
(talvez numa posição diferente dos átomos), produzem com-
postos de propriedades e formas diferentes”30. Desde então,
considera-se que as propriedades das substâncias dependem não
apenas do número e do tipo de átomos mas também da forma
como eles estão ordenados na molécula.

A terceira peça fundamental desse quebra-cabeças - que as
propriedades das substâncias também dependem da geometria
da molécula - emergiu no contexto de um intenso trabalho em
vários conceitos que originariam a química estrutural. Na quí-
mica orgânica haviam sido desenvolvidas várias teorias de ti-
pos substituintes, os quais formariam a base para o posterior
desenvolvimento do conceito de valência por Kekulé (1829-
1896) e Couper (1831-1892). Os trabalhos de Le Bel (1847-
1930) e Van’t Hoff (1852-1911) em compostos oticamente ati-
vos, levariam à conclusão de que, ao se ligar quatro átomos ou
grupo de átomos diferentes no átomo de carbono, os quatro
substituintes  poderiam ser arranjados em duas maneiras dife-
rentes. As duas moléculas resultantes seriam diferentes, cada
uma sendo imagem especular da outra. A representação
tetraédrica do átomo de carbono abria a possibilidade de se
representar moléculas como objeto reais, com os átomos dis-
postos num arranjo geométrico, que poderia ser expresso por
um polígono que os conectasse.

Essa idéia de molécula seria basicamente preservada nas
primeiras tentativas de se desenhar moléculas levando em con-
sideração a estrutura eletrônica do átomo. As fórmulas de
Lewis lidavam com as ligações químicas como pares eletrô-
nicos orientados no espaço, sugerindo uma forma de tratar a
formação de ligações que seria basicamente preservado nas
primeiras tentativas de se aplicar a mecânica quântica à es-
trutura molecular, no contexto do Método de Ligação de
Valência (VB). A multiplicidade de estruturas de ressonân-
cia, característica do método VB, é devida à impossibilidade
de uma tradução literal da hipótese de Lewis em termos de
uma função de onda, uma vez que todos os elétrons perten-
cem ao mesmo edifício molecular e não podem ser arranjados
em pares de uma maneira única e predeterminada. Isso obriga
o método VB a levar em consideração todas as possíveis ma-
neiras de se formarem pares de elétrons, o que resulta na
multiplicidade de estruturas de ressonância31.

Essa visão clássica da estrutura molecular, como um agru-
pamento de átomos geometricamente arranjados, deu à quími-
ca um modelo com alto poder explanatório,  aplicável a pro-
blemas moleculares não apenas em química nas também nas
ciências físicas e biológicas. Um bonito exemplo é a explica-
ção fornecida por Perutz para o mecanismo pelo qual a hemo-
globina, reversivelmente, forma e quebra ligações com molé-
culas de oxigênio. Perutz recorre a um mecanismo disparador,
no qual a transição entre as chamadas struturas T e R da hemo-
globina, consistindo principalmente da rotação de um par de
alfa e beta subunidades em respeito ao outro par, provoca o
movimento do heme ferro no plano do anel da porfirina. Nas
palavras de Perutz, “uma vez que o heme ferro tenham descido
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no plano ele pode ser ligar a uma molécula de oxigênio. Na
transição reversa (de R para T) o ferro é puxado do plano e
o oxigênio não pode seguí-lo por que choca-se contra os áto-
mos de nitrogênio da porfirina”32. Essa abordagem essencial-
mente mecanicista à biologia molecular só é possível quando
se considera que a estrutura molecular é um arranjo geomé-
trico de átomos.

Química Contemporânea: trazendo novas zonas para o
perfil de molécula

A característica essencial da estrutura molecular clássica é
sua geometria fixa, descrita como a poligonal que une átomos
que vibram em torno de suas posições. Muitas moléculas, no
entanto, não podem ser descritas como possuindo uma geo-
metria única.

Nós ja mencionamos PF5 como uma exemplo de comporta-
mento fluxional. Entre muitos exemplos mais recentes, gosta-
riamos de mencionar alguns clusters de ouro (I) trisubstituídos,
como Au11L’7-xLx(SCN)3, onde L = P(C6H5)3 e L’ = P(p-
ClC6H4)3. O espectro RMN desses clusters mostra a redução a
um só sinal à medida que a temperatura aumenta, o que carac-
teriza a equivalência dos núcleos33. O que nós interessa nesse
tipo de comportamento é a evidência que ele fornece para não-
necessidade da correspondência entre as propriedades de uma
material e uma estrutura molecular fixa. É óbvio que os quími-
cos há muito consideram as propriedades dinâmicas da estrutu-
ra molecular como necessárias para a interpretação de espec-
tros. Entretanto, a não-rigidez estereoquímica requer que se
admita algo que vai além de rotações e oscilações ligeiras.

Uma outra evidência para a natureza dinâmica da estrutura
molecular vem de estudos de trocas isotópicas. Ao se misturar
iguais quantidades de vapor de H2O e de D2O obtém, num
período muito curto de tempo, um sistema com aproximada-
mente 50% de moléculas de HDO.

A química contemporânea também vai além da química clás-
sica ao admitir que uma molécula pode ser descrita sem se
referir ao seus átomos constituintes. Na teoria de orbital mole-
cular (MO), o uso de funções LCAO (combinação linear de
orbitais atômicos) é meramente uma questão de comodidade, e
não uma característica mandatária do esquema. Em contraste
com o método de ligação de valência, a deslocalização aparece
naturalmente no método de orbital molecular. Isso significa
que não é necessário recorrer a artifícios como a ressonância
para permitir a deslocalização de, pelo menos, alguns dos elé-
trons. Nós somos obrigados, no entanto, a impor correções em
sentido oposto ao descrever alguns elétrons como localizados.

Woolley34 vai mais longe ao questionar se a noção de estru-
tura molecular pode ser deduzida da mecânica quântica. Os
métodos da química quântica aplicados à estrutura molecular
se baseam na aproximação Born-Oppenheimer, que trata os
núcleos atômicos como fixos. A abordagem de Woolley para a
estrutura molecular, sem a essa aproximação, traz uma nova e
desconcertante visão da estrutura molecular como uma coleção
de núcleos e elétrons deslocalizados na qual todas as partículas
idênticas são indistinguiveis35.

Além disso, várias propriedades químicas não podem ser
reduzidas a propriedades substanciais. Acidez e basicidade,
comportamento redox, efeitos de solventes em reações, são
apenas alguns exemplos de propriedades químicas relacionais
que dependem da interação entre moléculas e não unicamente
da estrutura de uma espécie isolada. Mesmo ácidos minerais
fortes com os ácidos sulfúrico e clorídrico podem se comportar
como bases quando em presença de poderosos doadores de
prótons, comos os superácidos. Nesses últimos, ácidos fracos
como HF e SbF5 podem se transformar numa ácido muito mais
forte apenas sendo misturados. Essa mistura é ainda mais forte-
mente ácida na presença de SO3. Também a energia de proces-
sos químicos só pode ser entendida em termos relacionais, pois

depende da quebra e da formação de ligações. A estrutura mo-
lecular é, portanto, algo dinâmico que não pode ser considerado
apenas como um grupo de átomos cujo número, tipo e arranjo
geométrico determinam todas as suas propriedades químicas.

Adimitir a natureza relacional das propriedades químicas nos
leva a subscrever as reservas de muitos cientistas de nosso
tempo em relação ao programa reducionista. O reducionismo
tenta nos persuadir a acreditar que todos os aspectos da natu-
reza devem ser reduzido a algumas leis físicas fundamentais.
Como Philip Anderson tão bem notou, “a habilidade de reduzir
tudo a leis fundamentais simples não implica a habilidade de
começar por essas leis e reconstruir o universo”36. Anderson
também enfatiza dois aspectos indesejáveis que são muito co-
muns ao reducionismo: primeiro, ele tende a considerar a mai-
oria das áreas científicas como relativamente de menor impor-
tância, e a julgar suas quetões específicas como meros exem-
plos ou aplicações triviais do trabalho realmente importante
desempenhado por uma elite. Em segundo lugar, essa arrogân-
cia, se já é insuportável no caso de alguns físicos, se torna
muito perigosa quando vem, nas palavras de Anderson, “de
biólogos moleculares que parecem determinados a reduzir qual-
quer coisa sobre o organismo a ‘apenas’química, de um resfri-
ado comum, ou das doenças mentais até o instinto religioso”37.

CONCLUSÕES

Aplicar a noção de perfil conceitual ao conceito de molécu-
la coloca en questão a universalidade e independência de con-
texto de uma idéia central em química. A necessidade de vi-
sões complementares para a estrutura molecular, aplicáveis a
contextos diferentes, traz a tona importantes questões para o
entendimento e para o ensino da química.

Tratar os conceitos químicos, da mesma forma como o fize-
mos em relação ao conceito de molécula, como dispersões
conceituais ao longo de um perfil contendo várias zonas, nos
dá a vantagem de perceber porque a maneira como abordamos
o mundo é fortemente influenciada pelo contexto com o qual
estamos lidando. No perfil específico de molécula, a interpre-
tação realística parece ser uma obstáculo recorrente. Desde os
velhos tempos de Lemery, quando as partículas eram miniatu-
ras de substâncias, nós passamos a considerar os edifícios
moleculares como algo real. Após a descoberta do elétron e o
impacto da química quântica, nós continuamos a tentar nos
apoiar em interpretações realísticas das ligações químicas ou
dos próprios orbitais moleculares. Um bom exemplo de como
isso acontece mesmo com químicos quânticos experimentados
é a passagem de C.A. Coulson, em que ele diz:

“Eu descrevi uma ligação, uma ligação química simples; eu
forneci vários detalhes de seu caráter (e poderia der dado
muitos mais). Às vezes me parecia que uma ligação entre dois
átomos  tinha se tornado tão real, tão tangível, tão amigável,
que eu quase poderia vê-la. E então eu despertava com um
pequeno choque: pois uma ligação química não é uma coisa
real; ela não existe; ninguém jamais a viu, nem jamais verá. É
uma ficção da minha própria imaginação”38.

Essa recorrência a interpretações realísticas pode ser enten-
dida se nos lembrarmos que existe uma forte tendência a re-
correr à visões familiares quando se enfrenta novos problemas,
o que permite que o novo seja traduzido no velho esquema.
Além disso, o perfil conceitual de molécula fornece evidências
de que abordagens realísticas à problemas moleculares podem
coexistir com outras intepretações mais complexas e dinâmi-
cas. Numa dimensão cultural mais ampla, mesmo práticas
médicas alternativas, como a dinamização em homeopatia,
podem ser consideradas como aceitáveis por alguns cientistas
quando enfrentam problemas de saúde. Nós não somos cientis-
tas em todos os momentos de nossa existência, e visões apa-
rentemente contraditórias podem existir num perfil individual,
já que nós não as usamos no mesmo contexto.
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O realismo parece ser um obstáculo bidimensional, tanto
epistemológico como ontológico. As considerações realísticas
sobre os orbitais atômicos de valência do carbono retardam o
entendimento e a aceitação de resultados contemporâneas, como
por exemplo a possibilidade de se sintetizar compostos de car-
bono penta- e hexa-coordenados, como os clusters de ouro (I)
{[R3PAu]4CR}+, {[(C6H5)3PAu]5C}+, and {[(C6H5)3PAu]6C}2+,
preparados por Schmidbaur e colaboradores39. Os mesmos pes-
quisadores também divulgaram a síntese de clusters de ouro
(I) que inclúem um átomo de nitrogênio penta-coordenado.
Assim, a noção de que os quatro elétrons de valência do car-
bono limitam as possibilidades desse átomo em formar liga-
ções, tanto estequiometrica como geometricamente, nos parece
um grande obstáculo ontológico. Por outro lado, a substancia-
lização de propriedades químicas parece ser um obstáculo mais
de natureza epistemológica, como discutido por Bachelard em
La formation de l’esprit scientifique40.

A tomada de consciência de seu próprio perfil pode ajudar
um químico a ter uma melhor entendimento das diferentes
formas usadas pela ciência quando enfrenta problemas dife-
rentes. Isso é particularmente importante quando pensamos
no ensino de química, uma vez que o estudante dificilmente
admite essa multiplicidade de significados como algo natural
na ciência. Pelo contrário, influenciados por anos de convívo
com uma cultura escolar que aponta para outra direção, os
estudantes tendem a admitir que conceitos científicos são
únicos e bem definidos. Isso pode levá-los a interpretar todas
as entidades químicas como objetos reais. Os livros didáticos
normalmente apresentam a química como povoada por
orbitais, ligações e anéis, todos reais. Ao mostrar que o rea-
lismo sozinho não pode explicar todas as propriedades quími-
cas nós poderemos ajudar os estudantes a terem a mente aber-
ta para outras direções frutíferas.

A noção de perfil conceitual é uma contribuição desenvol-
vida dentro da área de ensino que pode ajudar a entender a
dinâmica evolutiva dos conceitos químicos. Aplicar essa noção
ao ensino de química em todos os níveis pode ajudar os estu-
dantes a entender a diversidade e favorecer seus contatos com
as fronteiras da química. Pensar as linhas evolutivas dos con-
ceitos químicos, como dissemos no início desta conferência,
significa pensar a Química para além de suas fronteiras em
duas direções. Numa delas nos deparamos com a vida cotidia-
na e sua “ciência” automática, quase inconsciente, dispersa, ao
mesmo tempo útil, porque culturalmente enraizada. Na outra
direção encontraremos o novo e o desconhecido. Cabe ao en-
sino da química, nos diversos níveis, tentar construir os elos
que conectem essas fronteiras, reduzindo a distância entre a
vida cotidiana e a ciência contemporânea.
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