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Simulacao Computacional
Teoria, “Teatro” e Unificacao

FERNANDO M.S.

Este artigo é uma adaptacdo da conferéncia-debate, com
o mesmo titulo, proferida na Reitoria da Universidade
de Lisboa, em Maio de 2003, a convite da Catedra “A
Razao” do Departamento de Filosofia da Faculdade de
Letras. Trata-se de um texto nas fronteiras da ciéncia,
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da investigagdo e da filosofia. Traduz algumas das preo-
cupacgdes e interrogagdes do autor nas suas actividades
docente e de investigacdo. Contém, porventura, polémi-
ca, “entropia” e contradi¢des. Mas ndo sao estes alguns
dos ingredientes da ciéncia e da filosofia?

Introdugao...

A cultura é um dos produtos da activi-
dade intelectual humana. As suas mul-
tiplas manifestagdes como a ciéncia, a
arte, a literatura, a politica, etc. expres-
sam o esforgo humano em compreender
0 universo, a sua harmonia e o seu todo.
S&do aproximacdes diversas, modos de
olhar diferentes para a realidade de que
nés proprios, corpo biolégico e consci-
éncia, somos parte integrante. Ndo ha
cultura sem consciéncia. Mas podera
haver consciéncia sem corpo biolégico?
O nucleo-duro da inteligéncia artificial
parece responder afirmativamente [1].

Nado deve identificar-se qualquer dos
diferentes modos de olhar a realidade
como a proépria realidade. Esta é, em ul-
tima instancia, uma sintese, sinergética,
de todos esses pontos de vista.

Quando Maria Jodo Pires interpreta
Chopin ou Mozart, traduz o seu modo
de olhar, a sua compreensao da reali-
dade que os compositores pretenderam
transmitir. Ela teoriza acerca de Chopin
ou Mozart, executando “teatro musi-
cal”.

Ruy de Carvalho, ao desempenhar
Shakespeare, expressa o seu sentimen-
to pessoal sobre os aspectos humanos
que o dramaturgo pretendeu analisar.

* Departamento de Quimica e Bioguimica, Fa-
culdade de Ciéncias da Universidade de Lisboa;
E-mail: fsilva@fc.ul.pt

Ele teoriza acerca de Shakespeare, exe-
cutando “teatro declamado”.

José Saramago, em O Homem Duplica-
do, transmite-nos a sua visao de ficcio-
nista sobre uma das multiplas facetas
da clonagem, executando “teatro litera-

”

rio”.

Quando Julio Pomar pintou Mério Soa-
res certamente teorizou sobre a perso-
nalidade e transmitiu-nos a sua visdo de
pintor. Ele executou “teatro visual”.

Quando os governantes falam em de-
mocracia, ou outras formas de regime,
teorizam sobre as melhores formas de
organizagao e interacgdes sociais. De-
sempenham, entdo, “teatro politico”.

Finalmente, quando os cientistas teori-
zam, eles transmitem-nos o seu modo
de olhar para a realidade, convencional-
mente designada por realidade fisica,
executando “teatro cientifico”.

As teorias procuram correlacionar os
factos observados e compreendé-los,
isto &, descobrir a sua razdo de ser e,
especialmente em ciéncia, prever novos
acontecimentos. A forma adequada
para a explicagdo de um fenémeno de-
pende fortemente do receptor. Para um
tedrico pode ser suficiente uma equa-
¢ao matematica. Um experimentalista
exige, normalmente, uma explicagdo
mais fenomenolégica. Para um leigo, é
indispensavel uma excelente divulgagéo
que evite a maioria dos aspectos técni-

cos. A propésito, a divulgagao cultural é
de extrema importancia, exigindo matu-
ridade e capacidade inventiva. Os bene-
ficios a colher de uma ligagéo entre o
ensino/divulgagado e a investigacdo sao
consideraveis. Nao s6 para o ensino/di-
vulgacéo que é encorajado pela investi-
gacdo, mas inversamente, sublinhe-se,
para a propria investigacédo

Os coédigos de avaliagdo da produ-
¢do nos diferentes vectores culturais
também diferem substancialmente,
mas todos eles tém um denominador
comum: garantir a originalidade e a vali-
dade de cada contribuicdo.

Teoria e Teatro? De facto, existe uma re-
lagao intima entre a sintaxe e a semanti-
ca dessas palavras, como David Bohm,
um fisico quéantico, expressou em Who-
leness and the Implicate Order [2]:

“The relationship between thought and
reality that this thought is about is in fact
far more complex than of a mere corres-
pondence. Thus, in scientific research,
a great deal of our thinking is in terms of
theories. The word theory derives from
the Greek theatre, in a word meaning
to view or to make a spectacle. Thus, it
might be said that a theory is primarily
a form of insight, i.e. a way of looking at
the world, and not a form of knowledge
of how the world is.”

E, continua...
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“One might in fact go so far as to say
that in the present state of society, and
in the present general mode of teaching
science, which is a manifestation of this
state of society, a kind of prejudice in fa-
vour of a fragmentary self-world view is
fostered and transmitted (to some extent
explicitly and consciously, but mainly
in an implicit and unconscious man-
ner...)".

Discordamos desta evidente “espécie
de reducionismo”. Cremos que deve
procurar-se a unificacdo que se ma-
nifesta, a cada passo, na harmonia do
universo e nos diferentes aspectos da
cultura. Ou seja, compreender como
manifestacdes da realidade, aparente-
mente diferentes, podem ser vertentes
do mesmo fenémeno. N&o sé no senti-
do de procurar traduzir o universo por
um conjunto de equacdes matematicas.
Talvez que o universo seja demasiada-
mente complexo para que possa ser
totalmente percepcionado por uma the-
ory of everything (TOE). Mas, também,
considerando a imensa diversidade, ou
nas palavras do fisico Freeman Dyson o
“infinito em todas as direcgdes” [3], de
modo a integra-la numa visao tao abran-
gente quanto possivel. Esta aproximagao
conduzira a uma melhor compreensao
da razao cosmolégica e reforcara o valor
da ciéncia bem como de todos os outros
vectores da cultura. Isto ndo significa
que se despreze o método reducionis-
ta, de extrema utilidade operacional em
ciéncia, mas sempre com a nogao de
que, nem sempre, o todo € igual a soma
das partes. E que temos de procurar as
sinergias. De facto, “nada na unha hu-
mana prediz a existéncia do ser huma-
no” segundo Buckminster Fuller [4] de
quem falaremos adiante.

Neste contexto, parece-nos interessan-
te referir o psicélogo Maslow, em The
Psychology of Science: A Reconnaissan-
ce [5]:

“It is tempting, if the only tool you have
is a hammer, to treat everything as if it
were a nail”,

e 0 neuro-cirurgido Lobo Antunes:

“Um dos remédios para a depressao é a
leitura dum livro de Mecénica Quantica
ao som de Mozart” (citacdo de cor, de
uma entrevista lida ha alguns anos).
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Embora necessitemos de peritos nas
diferentes areas do conhecimento, é
curiosa a adverténcia que Wolfang Pauli
(o cientista que enunciou o principio
da exclusao relativamente aos estados
quanticos dos electrdes) fez a Victor
Weisskopf (outro fisico, ex-director do
CERN): “Nunca se torne um perito, e
isto por duas razdes: em primeiro lugar,
transformar-se-a num virtuoso do forma-
lismo e esquecera a verdadeira natureza;
em segundo lugar, arrisca-se a nunca
mais poder trabalhar em qualquer coisa
verdadeiramente interessante” [6].

Weisskopf [6] aborda estas questoes
com uma clareza cristalina:

“Estou convencido de que o ensino da
ciéncia deve, com toda a urgéncia, vol-
tar a dar énfase a sua unidade e a sua
universalidade, evitando a tendéncia
para produzir pequenos artifices espe-
cializados num oficio em particular. Ndo
nego que precisamos de peritos com-
petentes, mas devemos preocupar-nos
constantemente com os lagos existentes
entre os diversos dominios cientificos e
levéa-los ao conhecimento dos estudan-
tes. Isidor Rabi soube dizé-lo em poucas
palavras: «A propria ciéncia necessita
de integragao. A tendéncia aponta nou-
tro sentido... S¢ o estudante das licen-
ciaturas, como pobre animal de carga
que é, pode pretender saber um pouco
de tudo. Como o numero de fisicos ndo
para de crescer, cada especialidade vai
ficando cada vez mais fechada sobre
si prépria. Uma tal balcanizagdo afasta
a fisica, e, na verdade, todas as outras
ciéncias, da filosofia da natureza que,
intelectualmente, constitui o seu signifi-
cado e 0 seu objectivo» “.

E, continua...

“No campo da musica, o artista que in-
terpreta é altamente considerado. Uma
interpretacao arrebatora de Beethoven
¢ considerada como um feito de maior
relevancia do que a composicéo de uma
peca de segunda categoria. Ndo hesi-
tarei em defender que a apresentacdo
clara de um aspecto da ciéncia moder-
na tem mais valor do que um fragmen-
to de pretensa investigacéo original, do
género daquela que por ai se apresen-
ta em certas teses de doutoramento, e

exige mais maturidade e capacidade in-
ventiva.”

Copenhaga e Proof, uma prova de amor,
pecas ja interpretadas em Portugal, sao
excelentes exemplos de tentativas da in-
tegragao da ciéncia no teatro.

Algumas das obras de Lima de Freitas
sdo inspiradas na geometria fractal, do
matematico Benoit Mandelbrot [7], e 0
artista vizualizou na arte manuelina re-
miniscéncias dessa geometria.

E o fisico-quimico-poeta Rémulo de
Carvalho/Anténio Gededo? Ldgrima de
Preta, por exemplo, € leitura obrigatoria,
pelo menos para 0s quimicos.

Um belo e apelativo ensaio sobre a in-
tegracao da ciéncia, arte, tecnologia e
consciéncia/percepcéo € a obra recen-
te, Histdrias com Sentidos, da quimica
Raquel Gongalves [8].

No ambito da investigacdo cientifica
algumas tentativas de unificagédo séo
historias com sucesso. Que devem ser
sempre contadas as novas geracoes. No
que se segue esbogamos alguns exem-
plos [9, 10].

No século XVIl, Newton unificou a gravi-
tagéo universal e a dinamica dos corpos,
com as suas leis e a invencdo da anali-
se infinitésimal (esta também inventa-
da, independentemente, por Leibniz),
e com base nas observacdes de Tycho
Braha, Kepler e Galileu. As consequén-
cias desta unificagéo estenderam-se a
quimica, cosmologia e filosofia. A enor-
me influéncia das ideias de Newton
transparece no poema, escrito apos a
sua morte, por Alexander Pope: “Nature
and Nature’s laws lay hid in Night! / God
said, Let Newton be! and all was Light.”

Nos séculos XVIII e XIX, Lavoisier, Dalton,
Avogadro e Gay-Lussac, entre outros, ini-
ciaram a unificagdo da quimica. Foram
enunciadas as leis gerais da estequio-
metria, baseadas na analise quantitativa
e na hipdtese atomica. Adicionalmente,
Mendeléef construiu a tabela periddica
dos elementos quimicos, uma expres-
séo da estrutura electronica dos atomos.
Por outro lado, Maxwell unificou a elec-
tricidade e o magnetismo, a partir das
experiéncias de Faraday e Ampére. Ao
estabelecer as suas equacgoes, Maxwell
unificou também o electromagnetismo e



a Optica, dando origem a tecnologia das
comunicacbes. O conhecimento das
forcas electromagnéticas, por sua vez,
contribui para a unificagdo da quimica
e da fisica. Ainda no século XIX, unifi-
caram-se 0s conceitos de calor, trabalho
e energia na sintese monumental da
termodinédmica e da mecénica estatis-
tica realizada, fundamentalmente, por
Carnot, Mayer, Helmohltz, Clausius,
Joule, Lord Kelvin, Boltzmann, Maxwell
e Gibbs. As limitacdes impostas pelo 2.°
principio da termodinamica, por exem-
plo, sdo de enorme importancia ndo so6
para a fisica, quimica, biologia e enge-
nharia, mas também para a economia,
politica, sociologia e filosofia [11, 12].
Infelizmente, essas limitagdes sao fre-
quentemente desprezadas pelos econo-
mistas e politicos.

No século XX, Einstein considerou a
equacao de ondas de Maxwell e revolu-
cionou a fisica com a teoria da relativida-
de restrita. Eliminou a hipétese da exis-
téncia do éter assim como a do espago,
tempo e simultaneidade absolutas. Uni-
ficou a massa e a energia. Depois, Eins-
tein unificou a mecanica, a geometria e
a gravitagdo com a teoria da relatividade
generalizada. E, sublinhe-se, mostrou
que existe uma verdade invariante: as
leis da fisica sdo absolutamente vélidas,
isto é, independentes do referencial do
observador. Na relatividade universal,
afinal, também existem invariantes, o
que nem sempre é devidamente apre-
ciado! A partir da comprovagao experi-
mental das suas ideias, com as obser-
vagOes astrondémicas do grupo liderado
por Eddigton sobre o eclipse solar de
1919 e, posteriormente, com as reali-
zagOes da energia nuclear, nada seria
como antes na ciéncia e na filosofia.
Mas um dos insucessos de Einstein foi
nao ter conseguido a unificagao das for-
¢as electromagnética e da gravidade.

Simultaneamente, Planck descobriu
que ndo s6 a matéria, mas também
a energia é discreta, dando origem a
mecanica quantica. Einstein serviu-se
da discretizagao da energia para expli-
car o fenémeno fotoeléctrico. Mas tal
era aparentemente incompativel com a
continuidade da energia admitida pela
teoria ondulatéria que explicava os feno-
menos da difraccao e interferéncia. Sur-

giu, entao, Louis de Broglie avangando
a ideia de que ndo s6 a radiagéo elec-
tromagnética, mas também a matéria
tem caracteristicas ondulatérias poden-
do apresentar fendomenos de difrac¢do
e interferéncia. A comprovagéo expe-
rimental da sua ideia deu lugar, entre
muitas outras aplicagdes, a microscopia
electronica.

Werner Heisenberg enunciou o principio
da incerteza, e Niels Bohr apresentou
o principio da complementaridade e a
chamada interpretacéo de Copenhaga
da mecénica quantica. As discordan-
cias entre Bohr e Einstein originaram o
“debate do século XX”, cujo paradigma
¢ 0 paradoxo EPR (de Einstein, Podolsky
e Rosen) [13]. Ja no presente século, o
fisico José Croca, da Universidade de
Lisboa, mostrou que as relacdes de in-
certeza de Heisenberg nédo séo validas
em todos 0s casos e deu passos signifi-
cativos para a unificagéo das mecanicas
classica e quantica [14].

Glashow, Salam e Weinberg [15] unifica-
ram a forca electromagnética e a forca
fraca, esta responsavel por algumas das
emissdes nucleares, contribuindo para
0 sonho de uma theory of everything
(TOE).

Benoit Mandelbrot estabeleceu a ge-
ometria fractal [7], adequada para a
descri¢cdo das estruturas complexas e
que tem estreita relagdo com a teoria
do caos. Complementou o conceito de
dimensao inteira da geometria euclide-
ana com o de dimenséo fractal expres-
sa por numeros fraccionarios. Como ja
referimos, a geometria fractal tem im-
plicacdes na arte. O caos, por sua vez,
atravessa as linhas de separagéo entre
as diferentes disciplinas cientificas. Tra-
tando-se de uma ciéncia global dos sis-
temas, reune pensadores provenientes
de diferentes campos [16].

Watson, Crick e Wilkins [17] descobri-
ram a estrutura em dupla hélice do
ADN, a molécula da hereditariedade,
contribuindo para a unificagéo da bio-
logia molecular, bioquimica e medicina.
Prigogine continuou os trabalhos de On-
sager sobre a termodinamica dos pro-
cessos irreversiveis e deu contribuicbes
para o esclarecimento dos processos de
organizacdo espontanea e das estrutu-

ras dissipativas, bem como para a filoso-
fia da ciéncia [18, 19].

Entrou-se na era dos computadores, os
quais implementaram muitas das ideias
de John von Neumann sobre programas
residentes, robdtica e autématos celula-
res [20]. Lofti Zadeh lancou a légica di-
fusa (fuzzy logic) que generaliza a légica
de Aristételes, e desenvolveu o conceito
de computacdo com palavras, realiza-
¢Oes de grande importancia no dmbito
da inteligéncia artificial, quimica, fisica e
tecnologia [21].

Finalmente, a simulagao computacional
passou a estar na ordem do dia nas mais
diversas areas. No campo molecular, a
simulacao permite “ver” as moléculas
em movimento, confirmar principios
fundamentais, determinar propriedades
fisicas, esclarecer mecanismos mole-
culares, descobrir novos fenémenos
[22, 23] e explorar aspectos tecnologi-
cos. E tempo de lhe concedermos uma
parte da nossa atencdo.

Vamos simular...

llustraremos, agora, uma mistura de
quimica, fisica, arte e simulacdo com-
putacional, recorrendo a dois exemplos:
os fulerenos e as transicdes de fase em
microagregados de cloreto de potéassio.
O ubiquo computador, que considera-
mos como mais um instrumento labora-
torial, € um elemento unificador nao sé
em ciéncia, mas em todos os vectores
da cultura. De facto, desde a escala ato-
mica a galactica, seréa dificil encontrar,
presentemente, uma area que nao uti-
lize alguma forma de simulagdo com-
putacional. Simular € imitar, com base
num modelo da realidade que nos pare-
¢a poder reproduzir, virtualmente, os fe-
némenos observados. Em ciéncia, esses
modelos traduzem-se normalmente por
equacdes matematicas. A matematica
€, também, uma linguagem que permite
integrar, de forma elegante e Util, descri-
¢cOes complexas. Assim, necessita de ser
continuamente praticada tal como qual-
quer outra linguagem. Porqué, entao, o
“horror” da matematica? Mais adiante
voltaremos ao problema das linguagens.

Os fulerenos constituem uma familia de
moléculas, cujo primeiro representante
é 0 Cgo. Esta substancia, € uma forma
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possivel (designada por forma alotrépi-
ca) do elemento quimico carbono. Ou-
tras formas alotrépicas do carbono, bem
conhecidas de todos, sdo o diamante
(das tao apreciadas joias) e a grafite
(dos modestos lapis ou dos eléctrodos
das pilhas de bolso). O Cgo foi desco-
berto em 1985, pelos quimicos Harold
Kroto (Reino Unido), Robert Curl (EUA)
e Richard Smalley (EUA), laureados com
0 Prémio Nobel da Quimica em 1996. A
histéria desta descoberta pode ler-se no
artigo de Kroto [24].

Apo6s a confirmagéo da existéncia da
molécula com 60 atomos de carbono,
por espectrometia de massa, faltava um
passo essencial: descobrir a sua estru-
tura, isto €, como se ligam entre si os 60
atomos de carbono. Aqui, entra a arte
em accao. Kroto recordou-se de uma
visita a clpula geodésica da Expo67
em Montreal, delineada pelo arquitecto
americano Buckminster Fuller, que é
considerado como o Leonardo da Vinci
do século XX [4].

A bem conhecida estabilidade energéti-
ca das estruturas geodésicas de Fuller,
constituidas pela ligacao de hexagonos
e pentagonos; a consideracdo do teore-
ma de Euler (que estabelece que uma
caixa fechada, com um numero par de
vértices, pode construir-se utilizando 12
pentagonos e qualguer numero de he-
xagonos, excepto um); as recordacoes
de um modelo da abdbada celeste feito
para os filhos, apos a visita a Expo67, e
as estruturas das carapacas da tartaru-
ga e da aulonia hexagona, levaram Kroto
a propor a estrutura da figura para o Ceo
e, em honra de Buckminster Fuller, a
baptiza-lo com o nome de buckminster-
fulereno.

Esta estrutura foi confirmada em 1990
pelas espectroscopias de ressonancia
magnética nuclear e de infravermelho.

Mas qual a estabilidade energética do
Ceo0? Esta, pode estimar-se determinan-
do a temperatura a qual uma molécu-
la se desintegra. Uma simulacdo, por
exemplo, indica-nos essa temperatura.
Temos o modelo. Depois, com uns con-
dimentos de mecéanica quantica e de
mecanica molecular, embrulhados num
programa computacional, pode produ-
zir-se um filme. Veja-se:
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http://www.pa.msu.edu/cmp/csc/simul
C60melt.html

O filme mostra que a temperatura de
desintegracéo de uma molécula isolada
de Cgp € da ordem de 4500K.

E o que dizer das moléculas em conjun-
to? Quais os efeitos das suas interac¢des
mutuas e eventuais impurezas? Neste
caso a experiéncia parece sugerir que
acima de 1200K o Ceo sélido é instavel
formando estruturas amorfas ou poli-
méricas. Todos estes factos tém de ser
compatibilizados. Este é o papel da in-
vestigacdo cientifica.

A importancia dos fulerenos é consi-
deravel. Desde a producao de super-
condutores e lubrificantes até a dos
nanotubos, 0s quais se espera que irdo
revolucionar a tecnologia computacio-
nal, ¢ um mundo que se abre a todos os
interessados.

Vejamos, agora, alguns aspectos das
transicdes de fase de microagregados
(“clusters”) de cloreto de potassio. Os
resultados experimentais indicam que
esta substancia apresenta uma transi-
¢ao de fase solido-liquido a temperatura
de 1045K e pressao normal. Contudo, a
experiéncia é realizada com quantida-
des de cloreto de potassio que contém
um numero de moléculas da ordem de
102 (0 numero de Avogadro). Como
se comportardo microcristais dessa
substancia (com 8, 64, 216, 512, etc.
ides) ? Também apresentarao transigcdes
de fase? E a que temperaturas? O clore-
to de potéssio pode formar vidros. E os

microagregados? Serdo as leis no limite
termodinamico também aplicaveis a sis-
temas com um ndmero muito pequeno
de moléculas?

Estes aspectos séo de crucial impor-
tancia. Nao esquegamos, por exemplo,
que a formacdo de qualquer material
macroscopico comega por um microa-
gregado. Embora existam técnicas expe-
rimentais para estudar microagregados,
trata-se de um problema particularmen-
te adequado para ser analisado por si-
mulagao computacional. Produzimos
alguns filmes sobre o0 assunto, com base
em simulactes por Dindmica Molecular.
Podem ser vistos em:

http://elixir.dgb.fc.ul.pt/clusters

Aos leitores que consultem essas ani-
magoOes, sugerimos que as imaginem
acompanhadas por uma banda sono-
ra. Porque néo por exertos do concerto
n.°5 para piano e orquestra do nosso
célebre compositor Domingos Bomtem-
po conduzido, por exemplo, pelo jovem
Maestro César Viana do grupo Sinfonia
B? E um projecto que esperamos reali-
zar brevemente com novos filmes actu-
almente em producéo.

Para uma visao global...

Para que uma visdo global, unificada,
seja cada vez mais o ponto de ordem
¢é imprescindivel considerar o proble-
ma da consciéncia. O que &, afinal, a
consciéncia? Podem a fisica e a qui-
mica dar contribuicBes para o seu




estudo? Podem, no futuro, os robots
ser conscientes, raciocinar, ter senti-
mentos, em resumo, ter uma mente,
uma inteligéncia? Qual o papel da
consciéncia, por exemplo, no colapso
ou reducdo dos estados quanticos dos
sistemas? [1, 25, 26].

Aqui, interliga-se o aspecto das lingua-
gens dos observadores. Segundo Lee
Whorf que foi, entre multiplas activida-
des, um reputado engenheiro quimico
e especialista em linguistica:

“We are thus introduced to a new prin-
ciple of relativity, which holds that all
observers are not led by the same phy-
sical evidence to the same picture of
the universe, unless their linguistic ba-
ckgrounds are similar, or can in some
way be calibrated” (em Language,
Thought and Reality, [27]).

Em “linguistic backgrounds”, Lee
Whorf engloba as linguagens faladas e
as expressoes pictoricas.

O pensamento, a percepgédo e as lin-
guagens naturais parecem estar, de
facto, intimamente relacionadas. Os
indios Hopi do deserto do Arizona [27],
por exemplo, percepcionam o universo
sem ter no seu vocabulario qualquer
referéncia, explicita ou implicita, ao
tempo. Isto é, o tempo néo é observéa-
vel para essa tribo. Usam outros meios
para falar acerca do universo. A sua
linguagem expressa a sua percepgao,
e esta ndo inclui o tempo!

Curiosamente, o matematico Kurt
Godel defendia que o tempo, ao con-
trario dos nUumeros, nao existe em
qualquer sentido objectivo, sendo um
modo particular humano de perceber
0 universo [20]. Por outro lado, enun-
ciou, em 1931, o famoso Teorema
de Godel demonstrando que, a partir
dum sistema de axiomas e regras de
inferéncia, nem sempre é possivel de-
cidir se uma proposicao matemética é
verdadeira ou falsa. Uma verdadeira
“catéstrofe” que frustou o sonho de
um grupo de matematicos, liderados
por David Hilbert, de erradicar todos
os paradoxos da analise infinitésimal
e da teoria dos conjuntos, e fundar a
matematica numa base absolutamen-
te certa e completa. A explicacdo do
Teorema de Godel e o seu significado

na arte, na musica e na civilizagéo oci-
dental pode ler-se em Gddel, Escher,
Bach [28].

O fisico Albert Einstein, por sua vez,
discutiu com Jean Piaget, psicélogo,
se a nossa compreensdo do tempo é
primitiva ou derivada e se existira uma
intuicdo da velocidade independen-
te do tempo [29]. E também afirmou
que “So far as the laws of mathema-
tics refer to reality, they are not certain.
And so far as they are certain, they do
not refer to reality” (citado nas referén-
cias [21, 30]).

Os chineses, japoneses e outros povos
tém, também, uma visdo do universo
e praticas diferentes das dos europeus
que adoptam as chamadas linguagens
indo-europeias. Veja-se O Tao da Fisi-
ca [31] do fisico Fritjof Capra. E inte-
ressante anotar a seguinte passagem
deste livro sobre o fisico dinamarqués
Niels Bohr:

“Niels Bohr estava bem ciente do pa-
ralelo existente entre o seu conceito
de complementaridade e o pensa-
mento chinés. Quando visitou a China
em 1937, numa altura em que a sua
interpretagcdo da teoria quéantica se
encontrava ja completamente desen-
volvida, ficou profundamente impres-
sionado com a antiga nogdo chinesa
de opostos, e desde ai manifestou in-
teresse pela cultura oriental. Dez anos
mais tarde, Bohr foi agraciado com o
reconhecimento pela sua importante
contribuicdo para a ciéncia e para a
vida cultural dinamarquesa; e quando
teve de escolher um motivo para a sua
cota-de-armas, o seu favor foi para o
simbolo de Ta-chi representando a re-
lacao complementar que existe entre
0s arquétipos opostos de yin e yang.
Ao escolher este tipo de simbologia
para a sua cota-de-armas em con-
juncdo com a inscricao contraria sunt
complementa (os opostos sdo com-
plementares), Niels Bohr reconheceu
a profunda harmonia existente entre a
antiga sabedoria oriental e a moderna
ciéncia ocidental”.

E curioso notar, também, o interesse
que Albert Einstein nutria pela cultu-
ra indiana, patente nas suas relagdes
com o lider Mohanda Gandhi e o es-

critor-poeta Rabindranath Tagore com
quem discutiu politica, religido e filo-
sofia. Veja-se, por exemplo, Einstein
Viveu Aqui [32]. A propésito de reli-
gido, determinismo e livre arbitrio ou-
camos Einstein (citado em [32]):

“Honestamente, ndo percebo o que
querem as pessoas dizer quando falam
sobre a liberdade da vontade humana.
Tenho a sensacao, por exemplo, de
desejar uma coisa ou outra; mas néo
consigo compreender a relagdo que
existe entre essa sensacgéo e a liberda-
de. Tenho a sensacgédo de desejar acen-
der o meu cachimbo e fago-o; mas
como posso relacionar esta vontade
com a ideia de liberdade? O que esta
por tras do acto de desejar acender o
meu cachimbo? Outro acto de vonta-
de? Schopenhauer disse certa vez: «O
homem pode fazer aquilo que quer,
mas nao pode querer 0 que quer» ”

Mas, voltando as linguagens, o que
dizer da matemética? Esta é, também,
uma linguagem, simultaneamente
analitica e geométrica (pictérica), mais
universal e mais adequada a uma ca-
libracao (no sentido de Lee Whorf)
do que as linguagens naturais. Além
de integrar, de forma elegante e Util,
descri¢cdes complexas, também pode
conduzir a descoberta de fenémenos
fisicos subtilmente escondidos da per-
cepcgdo imediata. Um belo exemplo é
a deducdo, puramente matematica, da
existéncia de anti-matéria, realizada
pelo fisico Paul Dirac em 1928 [13], a
qual veio a ser experimentalmente con-
firmada por Carl Anderson em 1932.

Mas sera a matematica uma lingua-
gem essencialmente primitiva e intrin-
secamente ligada aos nossos actos de
pensamento e percepc¢do? Ou, pelo
contrario, uma linguagem que tenta
expressar factos percepcionados, a
priori, pelos observadores, mesmo nas
realizacbes matematicas mais abstrac-
tas? Como seria uma matematica avan-
¢ada desenvolvida pelos indios Hopi?
Consideraria, por exemplo, a equacédo
de Schrodinger dependente do tempo?

Os problemas da consciéncia e da
inteligéncia conduzem a mais simu-
lacao computacional. As aplicagdes
gue vimos anteriormente pressupdem,
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de um modo geral, que os problemas
estao exactamente definidos e que a
sua resolucao pode ser sempre reali-
zada através de algoritmos convencio-
nais, isto é, por um conjunto de ope-
racoes elementares e sequenciais que
processam dados completos e preci-
sS0s e que, sem qualquer ambiguida-
de, conduzem a uma Unica resposta.
Esses algoritmos baseiam-se em méto-
dos numéricos sofisticados e recorrem
ao cada vez maior poder de célculo
dos computadores.

Nos ultimos anos, contudo, tem-se
identificado uma vasta série de proble-
mas quimicos de extrema complexida-
de, cuja resolugao ndo pode ser rea-
lizada, de um modo eficiente, através
daqueles algoritmos. Para estes pro-
blemas, o ponto essencial ndo é mais
poder computacional e sofisticagdo
matematica, mas uma aproximagao in-
teiramente diferente.

Consideremos a determinacdo do nu-
mero de isémeros do CosHs40 que séo
alcodis, o reconhecimento de uma ima-
gem distorcida que possa correspon-
der a um grande numero de objectos,
o planeamento de sinteses quimicas
com vista a novos medicamentos, dro-
gas ou materiais, o projecto do genoma
humano, a estereoquimica de protei-
nas, a selecgao de parametros 6ptimos
em analise instrumental, o controlo au-
tomatico e inteligente de instrumentos
numa unidade industrial de larga esca-
la, o estudo da dispersao de poluentes,
a cinética em fase gasosa, a anélise
orientada de bases de dados de estru-
turas moleculares, a determinacéo das
conformacgdes de energia minima de
moléculas complexas, etc. E claro que
poderiamos pensar em algoritmos con-
vencionais para resolver 0s problemas.
Todavia, esses casos tipificam o que
se denomina como explosdo combina-
téria, isto €, o numero de hipéteses e
detalhes a considerar é tao grande que
dificilmente um método convencional
produzird uma resposta satisfatoria em
tempo util, mesmo que se utilizem a
forca bruta de um supercomputador
ou técnicas numéricas sofisticadas.
Adicionalmente, quer os dados, quer
os resultados associados a esses pro-
blemas possuem, geralmente, uma
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incerteza intrinseca, a qual tem como
consequéncia que a sequéncia de
operacdes para a sua resolucdo seja
frequentemente imprevisivel e que a
solugdo ndo seja Unica, existindo va-
rias respostas, cada uma delas com
um certo nivel de confianga.

Actualmente, a abordagem de muitos
desses problemas é realizada com
base nos métodos da inteligéncia arti-
ficial. Esses métodos tentam simular o
raciocinio inteligente num computador.
A aproximagdo-chave é o reconheci-
mento de que o cérebro ndo funciona
sequencialmente, mas possui uma
rede massivamente paralela de neu-
ronios. Os neurodnios tém, individual-
mente, um funcionamento semelhan-
te e porventura simples, mas quando
dispostos em arquitecturas paralelas
convenientes que permitam o proces-
samento simultaneo e integrado, tro-
cando entre eles a informacédo recebida
do exterior ou processada internamen-
te, manifestam, entre muitos outros,
dois aspectos essenciais do raciocinio:
os saltos intuitivos e a capacidade de
aprendizagem com a experiéncia.

Os métodos de inteligéncia artificial
reproduzem, num computador, essas
caracteristicas com notavel sucesso.
Permitem, também, manipular dados
mal definidos ou mesmo errados. Adi-
cionalmente, tornam possivel o uso
de uma éarea de grande e crescente
interesse em quimica e fisica: a logi-
ca difusa. A logica difusa mostra que,
afinal, as nossa regras formais de ra-
ciocinio, estabelecidas por Aristoteles,
sao demasiadamente rigidas e néao
permitem uma abordagem correcta de
problemas complexos [21,30]. Todos
sabemos que, em geral, a resposta a
um problema complexo pode nao ser
exactamente “sim” ou “ndo”, mas “tal-
vez”; que a cor de um objecto pode
nao ser exactamente “preto” ou “bran-
co”, mas “cinzento”, e dentro deste
existe uma infinidade de tonalidades.

Os progressos realizados mostram que
as contribui¢cdes da inteligéncia artifi-
cial sdo cruciais em quimica compu-
tacional. As redes neuronais artificiais,
os sistemas-perito (expert systems),
os algoritmos genéticos, os autématos
celulares e a logica difusa passarao a

ser ferramentas usuais para qualquer
quimico num futuro préximo [33, 34].

Pés-modernismo e heresia...

Nas ultimas décadas cresceram as
correntes pés-modernas [29, 35-37].
As suas versdes mais fundamentalis-
tas sao caracterizadas por uma atitude
anti-ciéncia, coberta pelo manto dia-
fano do humanismo: a ciéncia nao é
mais do que uma convencao social, é
responsavel por uma série de desas-
tres, contribui para a desumanizacao
das sociedades e estd eivada de sub-
jectivismo. Anunciam, deste modo, o
“fim da era moderna” e a “crise da
objectividade”.

O certo é que esses movimentos pega-
ram o seu rastilho em todo o mundo,
obstruindo projectos de investigacéo
de grande alcance cientifico e influen-
ciando os curricula de escolas e uni-
versidades. Como se as leis de Newton
e da mecanica quantica, e os seus
ensinamentos e aplicacdes fossem, de
facto, convengdes sociais. Isto &€, como
se a sua validade nao fosse compro-
vada pelo “olho clinico” da evidéncia
experimental.

Todo o progresso numa dada activida-
de cultural tem, naturalmente, o res-
pectivo reverso da medalha. A ciéncia
e a tecnologia ndo séo, certamente,
excepgoOes. No entanto, somente a ci-
éncia e a tecnologia podem resolver,
através dos seus conhecimentos, mé-
todos e técnicas, os problemas menos
positivos que elas possam eventual-
mente originar. Isto, ndo é, obviamen-
te, uma convengéo social.

A propagacéao das ideias anti-ciéncia
de algumas facgdes mais extremis-
tas do pés-modernismo tem contado,
claramente, com a iliteracia cientifi-
ca das sociedades que, infelizmente,
grassa em todo o mundo, incluindo os
Estados Unidos da América [29, 38].
E particularmente preocupante que
a ignorancia cientifica seja frequente
em alguns governantes influentes e or-
gdos de comunicacao social. Acredita-
mos que um dos meios para combater
a iliteracia cientifica é reforcar subs-
tancialmente a divulgacao cientifica
de forma correcta e apelativa. Esta é



uma das responsabilidades que cabe
sobretudo aos cientistas.

A despeito das convicgdes desses mo-
vimentos, deve manter-se uma atitude
de abertura intelectual perante novas
ideias, novas questdes e paradoxos
que se desprezam, frequentemente,
considerando-0s como meras especu-
lacbes metafisicas.

Contudo, atitudes de grande abertura
e de quebra do “status quo” de cada
vector da cultura, podem ter conse-
guéncias imprevisiveis e ser conside-
radas heréticas pelas altas-autoridades
das respectivas comunidades. Recor-
dem-se, por exemplo, Socrates, Jesus
Cristo e Galileu. Mas néo é necessario
recuarmos tanto no tempo, pois pode
parecer que se tratam de casos ape-
nas com valor histérico, impenséaveis
nos tempos modernos da democracia
e dos valores universais. Infelizmente,
nada mais longe da verdade. Citamos,
entre muitos outros, um exemplo actu-
al: o caso de Harold Hillman, médico e
especialista em fisiologia, bioquimica
e microscopia electronica. Até 1980
foi um reputado cientista, director do
Centro de Neurobiologia Aplicada da
Universidade de Surrey, Inglaterra.
Um dia, ao entrar no laboratério, de-
parou-se com um frasco negro con-
tendo ATP (AdenosineTriPhosphate,
um composto quimico fundamental
na energética biolégica), encomenda-
do a empresa Sigma Corporation dos
Estados Unidos da América, que dizia:
“Deve ser guardado ao abrigo da luz”.
Como até essa altura os frascos cos-
tumavam ser transparentes, Hillman
desejou saber a razao da alteracao
e da adverténcia. O esclarecimento
desse problema, aparentemente sim-
ples e sem qualquer importancia para
os altos designios da investigacéo
cientifica, levou-o a realizar uma série
de experiéncias sobre as células, e as
técnicas de fixacdo, coloragéo e cortes
afins, relativamente a preparagéo das
amostras para a microscopia electro-
nica. A historia é longa e pode ser lida
em O Génio Incompreendido [39]. Re-
sumidamente, ap6s um intenso labor,
Hillman sugeriu que a origem dos len-
tos progressos na cura do cancro, sida
e doenca de Alzheimer, por exemplo,

se radica nas estruturas e mecanis-
mos celulares propostos pela biologia.
Em sua opinido, muitos desses aspec-
tos, como por exemplo o complexo
de Golgi e o reticulo endoplasmatico,
ndo existem nas células reais, sendo
artefactos devidos a alteracdes provo-
cadas nas células pelas técnicas da
microscopia electronica. Além disso,
declarou que tal tem impedido a op-
timizagdo da investigagdo em bioqui-
mica, pois a interpretagdo biologica
dos resultados bioquimicos tende a
basear-se, em geral, nas imagens fic-
ticias e estaticas propostas pela bio-
logia. Em sequéncia, avancou a ideia
de que os elevados investimentos na
investigagdo bioldgica, com base na
microscopia electrénica, deverdao ser
preferencialmente encaminhados para
um reforgo substancial da investigagao
bioguimica, esta real e dindmica. So
assim, concluiu Hillman, “se poderéa
acelerar o progresso da investigacdo
médica”. Enfim, uma “bomba” no seio
dos bidlogos e microscopistas electré-
nicos. O epilogo foi dramatico. Hillman
viu a sua carreira cientifica arruina-
da, o laboratério encerrado e recebeu
a designacdo publica de “chalado”.
A despeito disto, Hillman teve a seu
lado reputados cientistas e ainda resta
saber até que ponto as suas ideias sdo
ou nao plausiveis. O tempo dira.

O cédigo da Ciéncia...

O caso Hillman e outros semelhan-
tes [39] podem sugerir que ndo existe
ética na ciéncia e que se trata, afinal,
de uma actividade cultural desumana,
parecendo consubstanciar algumas
das convicgbes do pés-modernismo.
Cremos, no entanto, que esses casos
demonstram, pelo contrario, que a ci-
éncia, como qualquer outra actividade
cultural, é essencialmente humana,
exprimindo paixbes, pontos de vista
diferentes e controvérsias. Além disso,
possui um codigo de avaliagdo muito
severo, porventura um dos mais exi-
gentes da cultura.

Esse coédigo tem como ponto essencial
garantir a originalidade e a validade
dos resultados através da sua submis-
sdo a avaliadores (“referees”) concei-
tuados e independentes, desconhe-

cidos dos autores e escolhidos pelos
corpos editoriais das revistas. Em
principio, os avaliadores submetem os
trabalhos a uma andlise exaustiva ten-
tando encontrar provas e, sobretudo,
contra-provas dos resultados apresen-
tados sugerindo, entédo, a sua aceita-
cd0 ou rejeicdo para publicacdo. E
claro que os avaliadores sdo humanos
e, como tal, também podem cometer
erros ou serem parciais sobre a apre-
ciagao dos trabalhos submetidos. A
eventual parcialidade é atenuada pela
regra geral da escolha de varios avalia-
dores independentes. Adicionalmente,
0s autores tém sempre a possibilidade
de rebater as criticas dos avaliadores
ou de resubmeterem os trabalhos a
outras revistas.

E gratificante constatar que as criticas
dos avaliadores, num ndmero subs-
tancial de casos, tém normalmente
sugestdes importantes que contri-
buem para o refinamento dos resulta-
dos e da sua interpretacao. Mas nem
sempre é assim e, frequentemente,
os autores sdo obrigados a trabalhos
e argumentag0es ciclopicas para de-
monstrar a validade das suas ideias.
Veja-se, por exemplo, Nos Bastidores
da Ciéncia do quimico Sebastidao For-
mosinho [40].

A propésito de avaliadores é interes-
sante referir, em especial quando se
comemora o centenéario das célebres
publicagdes de 1905 do fisico Albert
Einstein, um artigo recente [41] sobre
a discussdo, em 1936, entre Einstein
e o editor da prestigiada revista Physi-
cal Review. O artigo relata a recusa de
Einstein em considerar as criticas do
especialista anénimo, escolhido pelo
editor, para avaliar um trabalho sobre
ondas gravitacionais. A partir daf,
Einstein nunca mais submeteu qual-
quer artigo a essa revista. A ironia do
facto é que o avaliador tinha razéo e,
mais tarde, Einstein acabou por corri-
gir 0 erro que o trabalho efectivamente
continha.

Actualmente, existe um outro aspec-
to caracteristico do incremento das
redes internacionais de investigacao.
Por exemplo, segundo Holton [29], um
artigo publicado na Physical Review
D, em 1992, enumerava 365 autores
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de 33 instituicdes diferentes espalha-
das por trés continentes [42]. Quem é
quem e qual a estratégia de validacdo
nestas situagdes €, certamente, um
problema adicional. A necessidade
das redes de investigagdo surge, so-
bretudo, em estudos complexos que
exijam grandes infraestruturas huma-
nas e técnicas. Os resultados parecem
promissores 0 que podera confirmar
se, mesmo nestes casos, o codigo da
ciéncia funciona em geral.

Finalmente, € bom que se diga que a
ciéncia também possui uma espécie
de “feira das vaidades” o que, alias,
so reforca a sua face humana. Aten-
te-se, por exemplo, na declaragéo do
quimico Gilbert Lewis [43]:

“Science has its cathedrals built by
the efforts of a few architects and of
many workers”

Resta saber como e em que grupo
(dos arquitectos ou dos trabalhadores)
se classificard cada um dos membros
da extensa comunidade cientifica.

E tempo de terminar...

Durante esta digressao fomos, porven-
tura, polémicos, “entropicos” e contra-
ditérios. Mas néo sao estes alguns dos
ingredientes da ciéncia e da filosofia?

A nossa posicao filoséfico-cientifica é
um misto de positivismo légico e de
realismo [13]. Cremos que existe uma
certa realidade objectiva que flui “la
fora”, independente dos observado-
res. Mas também estamos conscientes
de que é impossivel observar um uni-
verso liberto de observadores.

Quanto a contradicdo, essa angustia
inevitavel, as palavras do poeta Walt
Whitman (citadas em [44]) ddo-nos
algum alento:

“Do | contradict myself? Well then, |
contradict myself. | am large. | contain
multitudes”.
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