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CHEMIA TEORETYCZNA — JEJ POWS’I‘ANIE,'TRESC I ZADANIA

Chemia teoretyczna wyodrebnila sie jako osobna dyscyplina w ciagu
ostatnich dziesiecioleci. Bylo to wynikiem coraz intensywniejszego prze-
nikania do chemii metod fizyki i zwigzanego z tym coraz bardziej ma-
tematycznego ujmowania tecorii chemicznych.

Proces przenikania fizyki do chemii datuje sie od samych poczatkdéw
nowoczesnej chemii, ktéra powstala z chwilyg wprowadzenia do badan
chemicznych fizycznego przyrzadu: wagi i fizycznej atomistyeznej teorii
materii.

Przez caly wiek XIX, wiek wielkiego rozwoju chemii nieorganicznej,
analitycznej i organicznej, obserwowaé mozna, obok klasycznie ,,che-
micznego” nurtu w analizie i syntezie chemicznej, coraz wieksze zainte-
resowanie fizycznymi zjawiskami, towarzyszacymi procesom chemicz-
nym. Pocigga to za sobg stosowanie w chemii coraz bardziej rézmorod-
nych. fizycznych eksperymentalnych metod badaweczych. W laboratorium
chemicznym pojawiajg sie obok wagi takie przyrzady fizyczne, jak kalo-
rymetr, amperomierz, woltomierz, a w zwigzku z tym powstajg nowe
dziaty chemii: termochemia, elektrochemia. Obck chemij mieorganicznej
i organicznej powstaje chemia fizyczna. Jej racja bytu jest w chwili na-
rodzin metodologiczna: ma ona za zadanie badanie ‘-z‘.jawisk chemicznych
metodamj fizycznymi. Ale zagadnienia, ktére stajg sie jej trescig, dotycza
fundamentalnych dla wszelkiej chemii pytan: jak zbudowana jest ma-
teria, Jak1 jest zwiazek pomiedzy jej budowa, a Whasnosciami chemicz-
nymi i fizycznymi, jakie sg prawa przemian jednej formy materii w dru-
ga i jaki jest mechanizm tych przemian i jego przejawy.

Gwaltowny rozwdj fizyki atomu, czasteczki i jadra w XX w. powo-
duje réwnie gwaltowny rozwdj chemii fizycznej. Wprowadza ona do
badan chemicznych coraz to mowsze metody fizyki eksperymentalnej,
metody spekirograficzne, magnetyczne, elektryezne, rentgemograficzne,
neutronograficzne, rezonansu magnetycznego jadrowego i elektronowego
itp. Powstaja mowe rozdzialy chemij fizycznej: radiochemia, chemia jg-
drowa, krystalochemia, magnetochemia i szereg innych. Rozwija sie
szybko kinetyka chemiczna, fotochemia, chemia strukturalna. Réwno-
czesnie, poprzez nauke o budowie atomu i czgsteezki i nauke o mecha-
nizmie reakcji chemicznej, chemia fizyczna wkracza do chemii nieorga-
nicznej i analitycznej i obejmuje ja swymi metodami. Podobny proces,
cho¢ z pewnym opoéZnieniem, toczy sie réwmiez w chemii organicznej.
W rezultacie obie chemie, niecrganiczna i organiczna, zostajg coraz bar-
dziej opanowywane przez metody chemii fizycznej; mozna by powie-
dzieé, ze cala chemia staje sie chemig fizyozng, lub tei odwrotnie, ze
chemia fizyczna zatraca swaj odre:bny sens stajac sie powszechng metodg
obu chemii podstawowych.

Wskutek przenikania chemii fizyczrej do ocalej chemii zostaje oma
coraz bardziej ,,ufizyczniona”, zardwno jesli chodzi o eksperymentalne
metody badawcze, jak i o ujmowanie i interpretacje zjawisk chemicz-
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nych. Mozna by powiedzie¢, ze chemia staje sig¢ coraz bardziej czescig
fizyki. Formulujac jednak tak sprawe malezy pamigtac, ze jest to czgse¢,
w ktérej, oprocz fizycznych metod badawczych, stosowane sg i stosowa-
ne by¢ muszg specyficzne metody czysto chemiczne, obce pozostalym
rozdziatom fizyki,

Chemia nieorganiczna, organiczna, analityczna i fizyczna byly od po-
czgtku naukami eksperymentalnymi. Pozostaty tez takimi w trakcie opi-
sywanego procesu ,ufizyczniania” sie chemii, stajgc sie chemicznymi
analogonami fizyki do§wiadczalnej. Stosowanie eksperymentalnych metod
fizycznych wzbogaca ogromnie ich mozliwosci badawcze, rozszerza za-
kres badan, poglebia problematyke, katalizuje ich miebywaly mozwoj
wspblezesny, o ktorym $wiadezg dobitnie aplikacje w technologii i prze-
my$le z jednej strony, a w biologii z drugie].

Ale aplikacja metod fizycznych w chemii przynosi ze sobg odkrycia
coraz to nowych faktiéw, zalezmosci i zwigzkéw w zjawiskach chemicz-
nych, przy czym z natury tych metod wynika, ze s to zwigzki i prawa
iloéciowe, o fizycznym charakterze. Ich teoretyczna interpretacja wyma-
ga zatem stosowania metod fizyki teoretycznej. Dzigki temu wraz z eks-
perymentalnymi metodami fizyki wnika do chemii rowniez fizyka teo-
retyczna. '

Pierwszego wprowadzenia fizyki teoretycznej do zagadnien chernicz-
nych dokonano jeszeze w XIX w. Bylo nim zastosowanie nowej podowczas
dyscypliny fizyki teoretycznej: termodynamiki, do interpretacji faktow
doswiadezalnych, dotyczacych energetyki reakcji i przemian chemicz-
nych. Wyniki tej aplikacji byly miestychanie plodne i dla chemii i dla
termodynamiki. Ogromny material faktyczny, bardzo liczne prawidio-
woéei 1 zaleznodei fenomenologiczne, zostaly jednolicie wytlumaczone
i ze soba powiazane, nowe prawa i fakty do$wiadczalne zostaty trafnie
przewidziane, Chemia stala sie nauks o szerokiej teoretycznej perspek-
tywie, uzyskujac w tym wazgledzie range réwnorzedng z fizyka. Termo-
dynamika umozliwila rozwigzanie problemu powinowactwa chemiczne- .
go, energetyki reakcji chemicznych, ogélne, Sciste i usystematyzowane
ujecie statyki chemicznej, teorii réwnowagi ukladow wielosktadmniko-
wych i wielofazowych, teorii przejs¢ fazowych, teorii ogniw galwanicz-
nych i wielu innych waznych zagadnien chemicznych. Powstata termo-
dynamika chemiczna, obszerna, szeroko rozbudowana galgz nauki. Row-
niez i dla samej termodynamiki zastosowanie jej do probleméw chemicz-
nych bylo bardzo plodne. Tu wiadnie $wiecila ona swe najwieksze
triumfy, tu doskonalila swe metody i precyzowata swe pojecia.

7 kolei, jeszcze w XIX w., zastosowano do kinetycznej interpretacji
zjawisk chemicznych mechanike statystyczng, a w XX w., wieku roz-
woju mauki o atomie, czgsteczce i jadrze, nowa rewolucyjna mechanike
kwantows. Zapoczatkowalo to drugi, niestychanie plodny dla chemii
okres mozwoju. Metodami mechaniki kwantowej zaatakowane zostaly
skutecznie zagadnienia budowy atomu, ukitadu okresowego, wartoscio-
wosei, wlasnosel optycznych i magnetycznych materii, wigzan chemicz-
nych, struktury i wlasnosci czasteczek, ich reaktywnosci chemicznej,
struktury i whasnosci krysztatéw, metali, zwigzkow miedzymetalicznych,
zjawiska ferromagnetyzmu, antyferromagnetyzmu, ferrodielektrycznosei,
wlasnosei polprzewodnikow, zjawiska katalizy, zagadnienia struktury
cieczy i wiele innych. Metodami mechaniki statystycznej zaatakowano
zagadnienia kinetyki proceséw chemicznych, przemian fazowych, zja-
wisk mnieodwracalnych, struktury cieczy i gazow. Termodynamika sta-
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tystyczna pozwolita do konca rozwigza¢ zagadnienia statyki chemicznej
i stalych réwnowagi. W rezultacie tego gwaltownego rozwoju powstaty
nowe dzialy mauki: chemia kwantowa i chemia statystyczna. Rowmiez
i tym razem zastosowanie do zagadnien chemicznych okazalo sie bardzo
plodne dla samych aplikowanych teorii. Najwiekszy rozwéj i triumfy
zawdziecza mechanika kwantowa tej wlasnie aplikacji. Podobnie i me-
chanika statystyczna doskonalila sie w rozwigzywaniu zagadnien che-
micznych. .

Na koniec w trzech ostatmich dziesiecioleciach zastosowano w chemii
zupelnie nowa galaz fizyki teoretycznej, termodynamike proceséw mnie-
odwracalnych. Doniostos¢ tej metody dla chemii atwo sobie uprzytom-
ni¢, gdy si¢ pamieta, ze wszystkie realnie zachodzace procesy fizyko-
chemiczne s3 nieodwracalne. Nowg metods zostaty ujete zjawiska takie,
jak dyfuzja, termodyfuzja, procesy elektrochemiczne i elektrodowe, po-
tencjal elektrodyfuzyjny, przejscia fazowe, zjawiska elektrokapilarne,
reakcje chemiczne, zjawiska relaksacji itp. Roéwniez i dla termodynamiki
proces6w nieodwracalnych zastosowanie jej w fizykochemii miato decy-
dujace znaczenie, powodujac zywy jej rozwdj.

Coraz bogatszy materiatl faktyczny, gromadzony przez chemie ekspe-
rymentalne, a wymagajgcy teoretycznej interpretacji powoduje coraz
wigksza potrzebe teoretycznych prac maukowych, Z drugiej strony. roz-
woj chemii eksperymentalnych obejmuje coraz to nowe dziedziny i réz-
nicuje coraz bardziej swe metody badawoze. Rownoczesne kompetentne
opanowanie obu metod, do$wiadczalnej i teoretycznej, przez jednego
czlowieka staje sie miemozliwe. Ta sytuacja, jak réwniez opisany wyzej
rozwo]j teoretycznych badan, spowodowaly wyodrebnienie sie w ostatnich
latach chemii teoretycznej jako osobnej dyscypliny naukowej.

Chemia teoretyczna stoi w analogicznym stosunku do chemii ekspe-
rymentalnej (nieorgamicznej, organicznej, fizyeznej), jak fizyka teore-
tyczna do fizyki doswiadcezalnej. WspomnieliSmy juz o relacji miedzy
chemiami do$wiadczalnymi, a fizyka doswiadczalng. Powolujac sie na te
relacje mozna réwniez powiedzie¢, ze chemia teoretyczna stoi w podob-
nym stosunku do fizyki teoretycznej, jak chemia eksperymentalna do
fizyki eksperymentalnej. Zgodnie z tym chemia teoretyczna jest specy-
ficzng chemiczng czescia fizyki teoretycznej, a tresé jej stanowia pewne
metody fizyki teoretycznej w zastosowaniu do ukladéw chemicznych.
Jej gléownymi zasadniczymi dzialami sa termodynamika chemiczna, feno-
menologiczna i statystyczna, klasyezna i nieodwracalna, mechanika sta-
tystyczna ukladéw chemicznych i chemia kwantowa. Z uwagi na specy-
ficznos¢ ukladéw chemicznych, ktére te teorie opisuja, stanowig one
chemieg teoretyczna, a mie fizyke teoretyczng, tak samo jak fizyczne ba-
dania eksperymentalne zjawisk chemicznych stanowia chemie ckspery-
mentalng, a nie fizyke doswiadczalng. Wynika stad konieczno§é grun-
townego wyszkolenia chemicznego chemika teoretyka, jakiego mie potrze-
buje fizyk teoretvk.

&

Jak wspommniano wyodrebnienie sie w nauce chemii teoretycznej da-
tuje sie od miedawna. Niemniej mozna juz dzi§ wymienié szereg oérod-
kéw, w ktéorych dyscyplina ta rozwija sie zywo, by wspommieé tylko
nazwiska Coulsona z Oxfordu, Longin Higginsa z Cambridge, Léwdina
z Upssali, Paulinga z Kalifornii, Syrkina i Diatkina z Moskwy, Prigo-
gine’a z Brukseli, Pullmana z Paryza.



492 KAZIMIERZ GUMINSKI

Potrzeba zainicjowania systematycznych prac naukowych oraz szko-
lenia mlodej kadry w zakresie chemii teoretycznej dawala sie odezué
rowniez i w chemii polskiej. W zwigzku z tym Ministerstwo Szkolnictwa
Wyzszego kreowalo w 1952 r. na UJ Katedre Chemii Teoretycznej, kté-
rej zadaniem jest systematyczne szkolenie mlodej kadry chemikéw teo-
retykow. W pracach Katedry uwzgledniono dwa gléwne kierunki chemii”
teoretycznej: termodynamike chemiczng i chemie kwantows, szkolac
mlode grupy naukowe pracujgce w obu tych kierunkach. Zgodnie z tym
przy Katedrze istnieja dwa Zaklady: Termodynamiki i Teorii Proceséw
Nieodwracalnych, oraz Chemii Kwantowej. Na UJ habilitowano dotad
w zakresie chemii teoretycznej czterech mlodych pracownikéw nauki:
doc. A. Witkowskiego, doc. A. Golebiewskiego, doe. K. Zalewskiego,
doc. A. Fulinskiego. Dwaj z nich, doc. A. Witkowski i doc. A. Golebiew-
ski, sg kierownikami zakladéw w Katedrze. Réwnocze$nie i w Warsza-
wie, pod kierunkiem prof. W, Kolosa, rozwija sie coraz zywiej grupa
chemii kwantowej. Ostatnio Ministerstwo Szkolnictwa Wyzszego kreo-
walo na Uniwersytecie Warszawskim druga w Polsce Katedre Chemii
Teoretycznej, powierzajac jej kierownictwo prof. Kolosowi. Trzecim
osrodkiem, w ktorym, w kontakcie z prof. Koltosem, rozwija sie zywo
chemia kwantowa, jest Uniwersytet im. Mikolaja Kopernika w Toruniu,
gdzie pracuje liczna grupa chemikow kwantowych z drem W. Woznickim
i drem L. Wolniewiczem na czele.

W rezultacie liczba prac maukowych z zakresu chemii teoretycznej,
pojawiajgcych sie rocznie w Polsce, jest juz weale pokazna, a miloda
kadra coraz bardziej liczna. W ksztalceniu tej kadry przychodzi z po-
mocg Ministerstwo Szkolnictwa Wyzszego, umozliwiajge miodym pra-
cownikom dlugotrwale pobyty za granicg u wybitnych uczonych oraz
studia doktoranckie. Totez, jes$li praca szkolenia kadr przebiega¢ bedzie
nadal tak jak dotychczas, powinnismy doczeka¢ sie powaznej naukowej
szkoly polskiej w chemii teoretycznej.

Zadania jakie stojg przed chemikami teoretykami w Polsce sg tro-
jakie. Pierwszym i majbardziej ambitnym, ale realnym i mozliwym do
osiggniecia, jest wspommiane przed chwilg utworzenie polskiej szkoly
chemii teoretycznej. Aby to osiggnaé, trzeba, po piermwsze, przysposabiaé
stale coraz to mowe miode kadry maukowe, szkolage je ma majwyiszym
poziomie, wysylajac za granice i dbajgc o ich systematyczng twoérczosé
naukows. Po wtore malezy zapewnié¢ im moznos¢ pracy zespolowej przy
katedrach zespolowych, raczej osobowo licznych. Osrodki dysponujgce
takimi zespotami powinny z kolei szkolié jpracownikéw maukowych dla
innych o$rodkéw, w ktorych na razie takich zespotéw mie ma. Nalezy
tez, po trzecie, dba¢ o staly kontakt naukowy pomiedzy osrodkami, za-
pewniajgcy wspélprace i dyskusje wzajemmna, oraz bliskie, kolezenskie
wspolzycie w pracy badawczej. Uzyska¢ to mozna organizujgc wspdlne
szkoty letnie i spotkania robocze. Na szkoly takie czy spotkania powinno
sie réwniez zaprasza¢ uczonych z innych krajow, nawigaujac w ten spo-
s6b naukowsg dyskusje z oSrodkami zagranicznymi.

Drugim zadaniem stojagcym przed chemikami teoretykami w Polsce
jest nawigzanie zywej wspétpracy z chemikami eksperymentatoramt.
Zadanie to pozornie latwe, napotyka niekiedy ma powazne trudnosci i be-
dzie moglo by¢é wykonane w pelni dopiero po pewnym czasie. Przyczyna
tkwi w tym, ze dawne wyszkolenie chemika nie dawalo przygotowania
z fizyki teoretycznej, wskutek czego eksperymentatorowi trudno jest
nieraz znalezé wspélny jezyk z teoretykiem i mawigzaé¢ maprawde zywy
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1 Scisty kontakt naukowy. Rzecz ta zmieniaé si¢ bedzie z biegiem czasu,
gdyz mowe programy studiéw chemicznych zapewniaja juz obowigzkowy
kurs fizyki teoretycznej. Osiggniemy zatem po pewnym czasie w chemii
stan analogiczny do tego, jaki jest w fizyce, gdzie w czasie studiéw fizyk
zapoznaje sie z ogdlnym kursem fizyki teoretycanej, dzieki czemu fizyk
eksperymetalny znalezé moze latwo wspllny jezyk z fizykiem teorety-
kiem. Niemmiej obecna i przejsciowa trudnoéé mie moze przesloni¢ wagi
i znaczenia zywej wspolpracy chemikéw eksperymentalnych i teoretycz-
nych dla wiasciwego rozwoju chemii. Wspotpraca chemika eksperymen-
talnego i teoretyka jest dla obu koniecznoscia. Bez miej ma diuzsza mete
eksperyment staje sie jalowy, teoria oderwana i zwieszona w prozni.

Trzecim zadaniem chemikéw teoretykéw jest szkolemie miodych che-
mikéw w szkolach wyzszych w zakresie obowigzkowych kurséw z chemii
teoretycznej, jak tez droga wykladow monograficznych, seminariow
1 prac magisterskich ma latach wyzszych, Jest tez ich obowigzkiem do-
szkalanie w zakresie chemii teoretycznej miodej pomoeniczej kadry mau-
kowej chemikéw eksperymentalnych, drogg kolezenskiej pomocy, w po-
staci czy to wykladow, czy seminariéw, czy orgamizowanych specjalnych
kurséw miedzyosrodkowych.

Jakie sg perspektywy rozwoju chemii teoretycznej w Polsce? Sadze,
ze bardzo dobre. Sgdze tak dla trzech przyczyn. Po pierwsze dlatego,
ze rozwoj chemii otwiera przed chemig teoretyiczng ogromne perspekty-
wy. Po wtére dlatego, ze Ministerstwo Szkolnictwa Wyzszego otacza
chemig teoretyczng zyczliwa opieky. Inicjatywa stworzenia tego kierun-
ku w Polsce i stworzenia warunkow pracy dla zrealizowania tej inicja-
tywy sa dzielem tegoz Ministerstwa. Po trzecie dlatego, ze zywie ma-
dzieje, iz Ministerstwo zaopiekuje sie z kolei wkrétce i energicznie uno-
woczesnieniem i wspélezesnym wyposazeniem uniwersyteckich pracowni
naukowych i szkoleniowych chemii eksperymentalnych, co jest warun-
kiem sine qua non osiggniecia w Polsce przez te chemie stanu i rozwoju
odpowiadajacego w pelni drugiej polowie XX w. Zywy za$§ i nowoczesny
rozwoj chemii eksperymentalnych — nieorganicznej, organicznej i fi-
zyczne] — stwarza warunki zywego nozwoju teorii.

Krakéw, luty 1966 r.



