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Investigacion Quimica

Cuestionada la interpretacion de Bader sobre el significado de los puntos
criticos de enlace

Recientemente, han aparecido tres articu-
los en la revista Chemistry — A European
Journalll-3] en donde se discute el signifi-
cado quimico de los puntos criticos de
enlace definidos en el marco de la teoria
Atomos en Moléculas (AIM) de Bader.
Seglin esta teoria, la existencia de un punto
critico de enlace entre dos atomos es una
condicion necesaria y suficiente para
demostrar la existencia de enlace quimico
entre estos dos atomos.[4] En particular, en
un articulo del afio 2003,[5] Bader y cola-
boradores demostraron la existencia de
puntos criticos de enlace entre los hidroge-
nos orto de los dos grupos fenilos en la
molécula de bifenilo plana (Figura 1). De
la presencia de estos puntos criticos de
enlace dedujeron la existencia de interac-
ciones de enlace estabilizantes H(orto)—
H(orto) en el bifenilo.
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Figura 1. Esquema de la molécula de bifenilo plana con los
hidrogenos orto enfrentados marcados con un circulo. El analisis

AIM da un punto critico de enlace para cada par de hidrogenos orto
enfrentados.

En el primero de los articulos antes mencionados,[!] se ha
demostrado que este enlace H(orto)—H(orto), postulado por
Bader basandose en la teoria AIM, no existe y que de hecho
las interacciones H(orto)—H(orto) son de caracter repulsivo
tal como se explica clasicamente en los libros de quimica
orgéanica. Pero, mucho mas importante que el caso particular
del bifenilo, es la constatacion de que la premisa segin la cual
la presencia de un punto critico de enlace demuestra la exis-
tencia de enlace quimico es, en general, incorrecta. En con-
traste con la interpretacion de Bader, nosotros pensamos que
la existencia de puntos criticos de enlace y caminos de enlace
no son indicadores de interacciones quimicas estabilizantes.
Unicamente indican la presencia de "contactos" entre atomos
o fragmentos moleculares. Estos contactos pueden ser estabi-
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lizantes o desestabilizantes. Asi, no solo se
demuestra que la hipotesis de enlace H-H
en la molécula de bifenilo plana es erronea,
sino que se muestra que la teoria de Bader
debe ser revisada por lo que respecta al
significado quimico de la presencia de
puntos criticos de enlace.

En el segundo de los articulos,[2 Bader
ofrece una serie de argumentos que se
oponen obviamente a las conclusiones de
nuestro primer estudio.

Finalmente, en el tercer articulol3] de
respuesta a los razonamientos de Bader, se
proporcionan nuevas pruebas de la inexac-
titud de la interpretacion quimica que da la
teoria AIM a la existencia de puntos criti-
cos de enlace.l]

Por ultimo, es importante resaltar que
este estudio no es el primero en descubrir
problemas fundamentales de la teoria
AIM. A modo de ejemplo, citar entre otros
los trabajos de los profesores Haaland (Department of
Chemistry, University of Oslo, Norway), Cioslowski
(University of Szczecin, Poland; antes: Florida State
University, Tallahassee, FL, USA), Frenking (Department of
Chemistry, University of Marburg, Germany), y, con mucha
anterioridad en los afios 70, Ruedenberg (Department of
Chemistry and Ames Laboratory, lowa State University,
USA). A la vista de que la teoria de Bader es usada por
muchos quimicos tedricos y experimentales, creemos que es
importante hacer notar lo que para nosotros es un punto débil
(entre otros puntos fuertes, como el de la particion del espa-
cio) de la teoria de Bader.
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