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Аннотация. Исследуется модель эпистемологической редукции Э. Нагеля применительно к теориям физики и 
химии. Ее анализ проводится в трех аспектах: в первом аспекте – как связи между языком и концептами этих 
наук, во втором аспекте – как возможности установления структурных взаимосвязей этих наук в виде правил 
соответствий, соединяющих словари физических и химических теорий, и в третьем аспекте – как логической 
выводимости понятий химии из «первых принципов» физики. Показана несостоятельность концепции редук-
ции химии к физике в силу лингвистических ограничений химии и замкнутости ее концептуальных систем, 
концептуальных и методологических проблем самой физики, а также ограничений дедуктивного метода в хи-
мии. 
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Abstract. The aim of this article is to provide an epistemological analysis of the reduction principle in chemistry, using the 
reducibility of chemistry to physics as a case study. To this end, Ernest Nagel's model of reduction was employed, which 
structured the research along two main lines: identifying the connections between the concepts of these sciences and examin-
ing the possibility of deductively deriving chemical concepts from physics. The research methodology was based on the prin-
ciples of linking the historical and the logical, a systemic approach, formal-logical methods, the comparative method, and 
interpretation. The problem of reduction was examined within the context of the history and logic of the development of 
philosophy and the natural sciences. Applying a systemic approach to this problem made it possible to identify three types of 
reduction—conceptual, quantitative, and ontological—and to establish the connections between them, as well as their rela-
tionship with Nagel's model. To investigate conceptual reduction, the semantic content of chemical and physical concepts was 
examined using formal-logical methods, comparison, and interpretation. This analysis revealed the uniqueness of the language 
of chemistry and the distinctive nature of its conceptual systems, which cannot be fully expressed in the formal mathematical 
language of physics. Conceptual reduction entails ontological reduction due to the differing interpretation of chemical concepts 
and the specific character of quantum methodology. Chemical concepts also possess quantitative content, which facilitates 
quantitative reduction; however, this reduction is limited by the attempt to bring chemistry into an axiomatic system through 
deduction, which falls under the scope of Gödel's incompleteness theorem. Quantitative reduction in chemistry was correlated 
with Nagel's requirement of correspondence rules, with the occupation matrix in quantum mechanics serving as such a rule, 
albeit one that interprets the chemical bond and the molecule differently. Consequently, the complete homogeneity of theo-
retical vocabularies posited by Nagel is not achieved. Reduction constitutes a simplification of chemistry, as linguistic and 
conceptual barriers exist between chemistry and physics, along with limitations inherent to deduction. Therefore, Nagel's 
model encounters objections. 
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Введение 
 

Принцип редукции всегда был краеугольным кам-
нем в философии науки, в его рамках обсуждались 

проблемы взаимодействия наук и их пограничных об-
ластей знания, этот принцип поставил вопросы о воз-
можности перенесения научных данных, методов по-
знания, идеалов и норм науки из одной области науки 
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в другую. Редукционизм имеет отношение к вопросам 
о структуре теоретического знания, проблеме объясне-
ния редуцируемых концепций с помощью редуцирую-
щих, происхождению языку науки. В рамках редукци-
онизма обсуждается также единство и эстетика науки. 
В целом принцип редукции дает разнообразие логико-
методологических подходов в науке и свидетельствует 
о постоянном прогрессе науки. 

В философии химии вопрос о редукционизме – это 
одна из наиболее обсуждаемых тем в связи с самосто-
ятельностью химии и ее независимостью от физики не 
только как науки, но и учебной дисциплины. Редукци-
онисты понимают физику как более фундаментальную 
науку, чем химию, поскольку она наиболее глубоко и 
полно описывает, и объясняет реальность. Химии от-
водится участь феноменологической индуктивной 
науки. Поэтому необходимо решить вопрос о том, как 
соотносятся между собой эти науки, редуцируются ли 
теоретические представления химии к физике или нет. 
Вопрос о гносеологическом приоритете той или иной 
науки имеет также практические последствия – эконо-
мические и социальные, например, приоритет в обла-
сти принятия решений в сфере научно-исследователь-
ских проектов и преподавания естественных наук, со-
циальной значимости этих наук, учитывающей их роль 
в развитии техники и технологий, а также политике 
финансирования наук [1].  

В истории химии споры о редукционизме как воз-
можности и законности сведения химического знания 
к физико-математическому возникали дважды: в пе-
риод с XVIII по XIX в. как попытке сведения химии к 
классической механике и в начале XX в. в связи с за-
рождением квантовой механики и квантовой химии и 
дальнейшего сведения химии к квантовой механике. 
Дебаты о возможности или невозможности редукции 
химии к квантовой механике продолжаются по насто-
ящий день. Основной вопрос заключатся в том, реду-
цируются ли классические концепции химии к физике 
или нет. C этой целью рассмотрим гносеологический 
редукционизм как сведение химических концепций к 
физическим, проанализируем философские позиции 
по этой проблеме и ответим на этот вопрос. Философ-
ско-методологическим ориентиром в этом исследова-
нии будет выступать концепция редукции Э. Нагеля, 
именно она из всех редукционистских концепций 
больше всего подходит к анализу соотношения между 
физикой и химией, поскольку учитывает: 1) связь 
между понятийными аппаратами этих наук, 2) возмож-
ность постулирования утверждений, связывающих по-
нятия этих наук, если их концептуальные аппараты не-
однородные, т.е. между теориями должны быть струк-
турные взаимосвязи в виде правил соответствий, со-
единяющих термины редуцирующей и редуцируемой 
теорий; 3) логическую выводимость редуцируемой 
науки из первых принципов редуцирующей науки. 
Главным у Э. Нагеля был математический анализ как 
связующее звено между теориями, который неявно 
определял и объяснял термины редуцируемой теории 
[2. P. 354–366]. 

К достоинствам этой модели редукционизма отно-
сится анализ структуры научного знания, объяснение 

понятий одной теории в рамках другой и прогрессив-
ное развитие науки в результате замены менее совер-
шенной теории на более совершенную, в отличие, 
например, от моделей науки, построенных на анало-
гиях и конвенциях между теориями. 

 
Логико-исторический контекст появления  

концепции редукционизма Э. Нагеля 
 

Традиционно редукционизм был связан с различ-
ными видами позитивизма (махизм, энергетизм 
Оствальда, логический позитивизм), философы этого 
направления стремились с помощью механических 
объяснений физики обосновать макроскопические яв-
ления объективного мира, поэтому естествознание 
должно было быть сведено к физике. Не случайно аре-
ной борьбы была теория атома, позитивисты отрицали 
существование атомов, считая их ненаблюдаемыми 
метафизическими сущностями, сама же атомистиче-
ская теория была антиредукционистской. 

Теорию атома поддерживало научное сообщество, в 
химии интересы столкнулись в области новой науки – 
химической термодинамики, и такие крупные ученые, 
как Вант-Гофф, Ван-дер-Ваальс и Больцман, заняли ан-
тиредукцонистскую позицию по отношению к энерге-
тизму Оствальда, который считал атомно-молекулярное 
учение умозрительным и полагал, что все проблемы хи-
мии (валентность, химическую связь, реакционную спо-
собность) можно свести к феноменологическим описа-
ниям физики с позиции энергетизма. Против этого вы-
ступил Н. Больцман, который считал эти взгляды непри-
емлемыми для химии и связывал возможности немеха-
нического объяснения химических явлений с атомисти-
ческой теорией [3. C. 187–201]. 

Дальнейшие работы Ж. Перрена по дискретности ма-
терии (экспериментально доказал, что катодные лучи 
имеют корпускулярную природу и подтвердил теорети-
ческие выводы Эйнштейна об атомарной природе броун-
ского движения в жидкостях), а также работы Эйнштейна 
в области фотоэффекта и получение изображений атомов 
с помощью сканирующего туннельного микроскопа, убе-
дили научное сообщество в существовании атомов. По-
зитивистский редукционизм в его старом значении, когда 
макроскопические явления объяснялись с помощью тео-
рий классической физики, стал не нужен. Атомистиче-
ская теория стала общепринятой. 

Но редуционизм никуда не исчез из химии, он про-
сто изменил свой смысл. Строение молекул и макро-
скопические явления в химии стали объяснять с помо-
щью новой науки – микрофизики. Новый редукцио-
низм на основе квантовой механики утверждал, что хи-
мический уровень организации материи – это моле-
кулы, и каждая молекула есть индивидуальная кван-
тово-химическая система, состоящая из ядер и элек-
тронов, а химическое взаимодействие объясняется пе-
рестройкой электронных оболочек электронов и ядер 
реальных атомов. Поэтому для решения химических 
проблем нужен был квантово-механический подход. 
Химическое знание должно было получить физико-ма-
тематическую интерпретацию, и химия становилась 
подразделом квантовой механики. 
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Против онтологической редукции (выведение 
свойств высших сущностей из низших, в нашем при-
мере химические свойства молекул выводятся из дви-
жения и свойств атомов, таким образом, химическая 
онтология производна от физической, именно такую 
позицию занимает физикализм) выступил приверже-
нец аналитической философии Э. Нагель. Он поставил 
вопрос о редукции в «плоскость» знания – не нужно 
проверять, можно ли вывести природу одних сущно-
стей из других, а надо анализировать логические связи 
между двумя теориями – редуцирующей и редуцируе-
мой, поскольку мы сами создаем представления об 
этих сущностях с помощью разных теорий [4. С. 145].  

У Э. Нагеля вопрос о редукции был эпистемологи-
ческим, и он говорил об эпистемологической редук-
ции – выводе одной теории из другой по правилам де-
дукции, выступая с позиции концептуализма. Он также 
считал, что его модель редукции может быть успешно 
применена в химии. Рассмотрим ее применимость бо-
лее подробно. 

 
Лингвистические ограничения  
и внутренние границы химии 

 
Э. Нагель считает, что понятийный аппарат своди-

мой и сводящей теорий должен быть идентичен по 
смыслу. Однако при сведении языка химии к физике 
есть лингвистические ограничения, которые связаны 
со своеобразием символического и образного языка 
химии, который не сводится к языку физики.  

Язык химии – это химическая символика, представ-
лен в виде знаковых моделей, среди которых есть мо-
лекулярные структуры, которые могут воспроизво-
диться с помощью различных альтернативных спосо-
бов изображения. Одна и та же молекула может иметь 
трехмерное изображение, двухмерное (плоскостное) 
или линейное. Молекула может быть записана с помо-
щью брутто-формулы, структурной, стереохимиче-
ской, электронной или резонансных структурных фор-
мул. Каждая формула имеет определенное семантиче-
ское содержание. Между этими формулами суще-
ствуют логические связи. Так, структурная формула 
должна соответствовать брутто-формуле, а трехмерная 
модель молекулы – структурной формуле. В то же 
время этот язык является формальным, поскольку он 
состоит из различных символов и знаков, например, 
структурная химическая формула бензола состоит из 
символов химических элементов углерода и водорода, 
знаков двойной связи, означающих электронные пары, 
связывающие атомы элементов. Понятие ароматично-
сти демонстрируется сплошной линией в бензольном 
кольце, что означает непрерывное распределение элек-
тронной плотности в молекуле. Символы и знаки явля-
ются структурными единицами формул, они подлежат 
дальнейшему формальному преобразованию в химиче-
ских реакциях, которые потом еще раз подвергаются 
формализации, так, например, в них могут стрелками 
отображаться смещение электронов в молекуле, после-
довательность превращений, точками – взаимодей-
ствие между электронами химических связей одних 

молекул и электронами других молекул, образующих 
переходные комплексы химических соединений. 

 Химический язык очень содержательный и чув-
ственно-образный, менее абстрактный, чем язык фи-
зики. Он подчиняется набору синтаксических правил, 
основанных на определённых эмпирических химиче-
ских законах, правила логически обосновывают этот 
язык, и этот язык становится очень мощным, он может 
предсказывать существование химических соедине-
ний, которые никогда не были получены ни в одной ла-
боратории. Химический язык подпитывается эмпири-
ческими исследованиями, неразрывно с ними связан, 
он обеспечивает целостность химии, направляет все 
исследования в одно русло. Математический язык фи-
зики (волновые функции квантовой механики) может 
использоваться химией, но при этом он становится 
подразделом химии, не смешиваясь с ее языком [5. 
P. 45–50].  

Структурные и многие другие перечисленные 
выше формулы дают ограниченное знание о состоя-
ниях, возникающих в результате конформационного 
движения, об активированных комплексах, лабильных 
агрегатах, образующихся в результате взаимодействия 
с другими молекулами, квазимолекулярных образова-
ниях, но они есть всего лишь модели, не учитывающие 
множество факторов, поэтому способность предвиде-
ния результатов химических процессов ограничена и 
существуют внутренние границы химии. Появление 
различных факторов и аномалий, препятствующих хи-
мическим прогнозам, становится впоследствии движу-
щей силой химических открытий. Химик, обнаружи-
вая аномалии в реакционной способности веществ, в 
физико-химических свойствах или в спектроскопиче-
ских характеристиках чистых химических соединений, 
получает новые эмпирические факты, свидетельствую-
щие об иной внутренней организации молекул по срав-
нению с тем, что он допускал до этого, он предполагает 
иные структурные формулы, согласующиеся с опы-
том. Предсказательная способность химии возрастает 
из-за обнаружения аномальных свойств и неудач, а 
внутренние границы химии, связанные с неточностью 
и ограниченностью ее понятий и моделей, начинают 
расширяться [6. P. 25–28]. Химия не только постоянно 
расширяет возможности своего языка, но и совершен-
ствует его в рамках своих концептуальных систем, от-
крывая все новые виды химических соединений. 

Язык химии сложился в химической практике, в хи-
мическом синтезе, и без смысловых потерь его нельзя пе-
ревести на язык квантовой химии. Так, R. Hoffman пишет, 
что многие понятия химии являются неточными и огра-
ниченными (ароматичность, стерические эффекты, функ-
циональные группы), и при сведении их к математиче-
скому языку физики они просто исчезают [7. P. 1597]. 
Математика в химическом языке играет незначительную 
роль, в основном язык представлен качественными и по-
луколичественными понятиями. Химические формулы 
нельзя свести к теореме, дедуцируемой из общих прин-
ципов квантовой механики. Тем не менее язык химии – 
это формальный язык, логически и эмпирически обосно-
ванный, но он не сводится к языку физики. 
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Своеобразие, уникальность и самостоятельность 
концептуальных систем химии и невозможность 

их дедуктивного выведения из физики 
 

Концептуальные системы химии (учение о составе, 
структуре, классификации) являются замкнутыми си-
стемами понятий, они исторически развивались от-
дельно от квантовой физики и математически не выво-
дятся из ее основных принципов. Основным аргумен-
том против невозможности дедуктивного выведения 
понятий химии из теорий физики является следующий 
факт: для того, чтобы проводить квантово-физические 
расчеты из «первых принципов», сначала надо напи-
сать структурную формулу, установленную на основе 
различных химических данных, и только потом делать 
заключения о структуре и свойствах молекул, исходя 
из квантовых приближений. Только химические дан-
ные могут указать, какое из приближений является до-
стоверным. Поэтому существуют внутренние границы 
физики. 

Наборы концепций и понятий химии являются уни-
кальными, например, среди таких концепций есть та-
кие понятия, как кислотность, основность, химический 
потенциал, функциональная группа. В физическом 
языке таких понятий нет [8. P. 147–165]. Это означает, 
что теории химии и квантовой механики находятся в 
разных масштабах, если же объект одной науки изме-
рять в масштабе другой, то можно упустить то, что 
можно увидеть в рамках редуцируемой науки. Напри-
мер, квантовая механика так и не смогла объяснить 
природу химической связи и валентность, которые до 
сих пор не потеряли объяснительное значение для хи-
мии. 

В сложной структуре эмпирического химического 
знания присутствует целая иерархия различных струк-
турных и динамических моделей химии, эмпирических 
правил и законов, построенных с помощью индукции. В 
этой структуре существует также множество правил со-
ответствия и корреляционных зависимостей. Эта слож-
ная структура порождается не только совершенствова-
нием измерительной техники и появлением новых экс-
периментальных методов исследований, но и развитием 
самих концептуальных систем химии, в рамках которых 
появляются и осмысливаются новые эмпирические 
факты и представления о многообразии химических со-
единений и химических связях [9. С. 34–35]. 

Наиболее показательной в плане редукционизма 
является органическая химия, в ней исторически сло-
жилась разветвленная сеть структурных теорий, эмпи-
рических законов и корреляционных уравнений, их ло-
гическим каркасом выступала электронная теория. 
Свести концепты электронной теории к квантовой ме-
ханике не представляется возможным в силу того, что 
нет квантовых аналогов концептам электронной тео-
рии. Кроме того, в теориях органической химии заро-
дилось учение о молекуле, которое объяснило химиче-
скую организацию веществ на микроскопическом 
уровне и сделало возможным химический синтез, что 
позволяет создавать молекулы с заранее заданными 
свойствами. O. Hirofumi говорит, что квантовая меха-
ника на основе своих представлений не может управлять 

ходом химических реакций и создавать вещества с зара-
нее заданными свойствами, ее выводы относятся только 
к ограниченному классу экспериментов [10. P. 156]. 

J. Schummer выделяет в структуре химического зна-
ния концептуальное ядро, которое отличается от ее меж-
дисциплинарных и прикладных областей и называет его 
когнитивной архитектурой химии. Ядро содержит систе-
матизированные экспериментальные химические дан-
ные, системы химической классификации, учение о со-
ставе, позволяющее уточнять виды химических соедине-
ний и теоретическую основу химии – учение о структуре. 
Именно это концептуальное ядро сопротивляется редук-
ционизму как сведению химического языка и концептов 
химии к физике [11. P. 129–132]. 

Если обратиться к истории химии, считает 
J. Schummer, то химия как наука о превращении ве-
ществ всегда занималась поисками инвариантов в из-
менении свойств веществ и стремилась описать разно-
образие веществ как можно более точно и полнее, аб-
страгируясь от их первичных качеств (формы, раз-
мера), не доходя до широких предельных метафизиче-
ских обобщений в виде учения о материи. Наборы по-
нятий о химических веществах и химических соедине-
ниях представляют собой системы классификаций в 
химии, причем каждое из этих понятий проводит раз-
личие в свойствах веществ и является логически неза-
висимым от других понятий. Эти понятия о веществах 
и их свойствах шаг за шагом выводились индуктивно 
из химического опыта и путем его дальнейшего логи-
ческого обоснования с помощью атомистической ги-
потезы и концепций о составе и структуре. 

Примером невозможности дедуктивного выведе-
ния понятий химии из физики служат химические 
классификации. Так, классификация химических эле-
ментов Дж. Дальтона не могла быть выведена дедук-
тивно из механики И. Ньютона. Для классической ме-
ханики все атомы были одинаковыми по своим свой-
ствам, химия же отстаивала индивидуальность атомов 
и занимала реалистическую позицию в этом вопросе. 
Именно Дж. Дальтон положил начало революции в хи-
мии, когда стал утверждать, что химические элементы 
состоят из атомов, а атомы одного и того же элемента 
имеют одинаковый вес. Он стоял на реалистической 
позиции, когда утверждал, что химические элементы 
реально существуют, а атомы и есть та неизменная ос-
нова, которую ищут химики, поскольку они сохраня-
ются в химических реакциях. Дж. Дальтон экспери-
ментально определил относительные атомные веса хи-
мических элементов по отношению к атому водорода 
и построил классификацию химических веществ, кото-
рую логически обосновал на основе своего учения о 
различиях между простыми и сложными атомами и эм-
пирического закона кратных соотношений. 

Классификация Дж. Дальтона была выведена по-
следовательно из атомистической гипотезы, которую 
приняла механика И. Ньютона, путем ее индуктивной 
дифференциации и введения в нее новых химических 
представлений об элементах и атомных весах, и даль-
нейшей их эмпирической проверке [12. С. 164]. По-
этому понятия об элементах, о простых и сложных ве-
ществах, закон простых кратных соотношений, т.е. вся 
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концептуальная основа его классификации, дедук-
тивно не выводится из классической механики. Вот по-
чему Дж. Дальтон называл свою систему философии 
химической, а не физической. 

 
Ограничения концептуальной редукции 

 
Концептуальная редукция означает сведение смыс-

лов химических понятий к физическим. Рассмотрим и 
суммируем аргументы против нее. 

По мнению многих философов химии, концепту-
альная редукция по Э. Нагелю вызывает скепсис, по-
скольку невозможна в силу индуктивной природы хи-
мических понятий, например, смыслы понятий со-
става, молекулярной структуры, валентности выража-
ются только на языке химии, поэтому есть концепту-
альный барьер между квантовой механикой и химией. 
Редукция по Э. Нагелю невозможна потому, что под 
математические структуры квантовой механики нельзя 
подвести все химические понятия о связях, химиче-
ских структурах, окислительно-восстановительных 
числах, валентности, т.е. весь химический концепту-
альный аппарат, который по смысловому содержанию 
гораздо богаче физического [13. P. 23–39]. 

Если рассматривать дальше редукцию химии к 
квантовой механике, то можно выделить еще такие 
ограничения в сводимости одной науки к другой: 

– концептуальные проблемы квантовой физики. Ее 
многие понятия: корпускулярно-волновой дуализм, 
принцип неопределенностей, коллапс волновой функ-
ции, принцип запрета Паули, правило Хунда, составля-
ющие концептуальный базис редуцирующей теории, 
до сих пор до конца не определены и вызывают посто-
янные споры [14. Р. 75–83]; 

– химические представления могут неявно подво-
диться под законы квантовой механики. Иллюстра-
цией такого неявного включения химической инфор-
мации в уравнение Шредингера, с целью квантово-ме-
ханического определения структуры, может служить 
следующий пример. В квантовой физике структура мо-
лекулы есть математическое понятие. Она понимается 
как полная волновая функция или произведение двух 
независимых волновых функций, описывающих дви-
жение электронов и ядер, они рассчитываются от-
дельно друг от друга, путем решения двух различных 
уравнений Шредингера. В этом определении струк-
туры не учитываются взаимодействия между ядрами 
молекулы, т.е. на нее накладывается приближение 
Борна – Оппенгеймера. Это приближение уже вносит в 
уравнение Шредингера информацию о том, что у мо-
лекулы есть структура, и такая информация могла быть 
получена только химическим путем из представлений 
классической химии, т.е. теория более высокого 
уровня (химия) использовалась для определения поня-
тия теории более низкого уровня (физики) [15. Р. 373]; 

– приближения, которые вводятся в квантовую ме-
ханику с целью определения химических понятий. Так, 
V. Seifert считает, что квантовая физика не может дать 
определение химической структуры, и это бессилие 
связывается с приближением Борна – Оппенгеймера, 
которое следует из проблемы измерения в квантовой 

механике. Приближение Борна – Оппенгеймера ис-
пользуется для распознавания молекулярной струк-
туры, без этого молекула как квантовая система нахо-
дится в суперпозиции квантовых состояний относи-
тельно измерительного прибора. Так, например, в со-
стоянии суперпозиции могут находиться различные 
структуры оптических изомеров, но в момент измере-
ния происходит коллапс волновой функции и наблю-
дается только одна структура. При этом полагается, 
что квантово-механическое описание всех изомеров 
является полным, но наблюдается только одна струк-
тура, поэтому распознавание структуры молекулы яв-
ляется проблемой измерения. Это демонстрирует не-
способность идентифицировать структуру молекулы 
из «первых принципов» квантовой механики [16. 
Р. 29–30]. 

 
Количественная редукция и применение ЭВМ 

 
Количественная редукция означает расчет химиче-

ских свойств на основе физических теорий, в частно-
сти квантовой механики, когда делается расчет элек-
тронных свойств молекул небольших размеров и не-
больших молекулярных систем на основе неэмпириче-
ских методов Хартри – Фока в приближении МО 
LCAO (теория молекулярных орбиталей как линейная 
комбинация атомных орбиталей) и метода теории 
функционала плотности. Неэмпирические методы поз-
воляют вычислять не только геометрические и энерге-
тические (отсюда выход к механизмам реакций) харак-
теристики молекул, но и изучать влияние структурных 
особенностей молекул на их свойства, взаимное влия-
ние атомов в молекуле, раскрывать причины реакцион-
ной способности молекул [17. С. 645]. 

Эти расчеты позволяют не обращаться к эмпириче-
ским данным и довольно хорошо предсказывают свой-
ства молекул. Конечно, эти методы не дают точного 
решения уравнения Шредингера, только в рамках 
своих приближений, точность решений зависит от при-
меняемых базисных наборов волновых функций, но 
использование компьютерных программам с боль-
шими базисными наборами, которые обеспечивают 
выход на хартри – фоковский предел, и применение 
компьютеров с большими мощностями позволяет со-
кращать затраты машинного времени на расчеты, а 
учет электронных корреляций повышают их точность. 
Однако расчет сложных химических многоатомных 
соединений вынуждает исследователя идти на компро-
мисс между затратами машинного времени и точно-
стью расчета [18. С. 336]. 

Сегодня, в связи с развитием спутниковых систем и 
появления методов обработки больших данных, увели-
чения мощности и точности современных компьюте-
ров, позволяющих делать довольно точные эмпириче-
ские прогнозы в химии, и учет того, что приближения 
к уравнению Шредингера не имеют существенных зна-
чений для небольших атомов и несложных молекуляр-
ных систем, происходит настоящий квантовый бум в 
химии. Поэтому многие химики возлагают надежды, 
что новые компьютеры обеспечат успех количествен-
ного подхода в квантовой химии. Например, E. Scerri 
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считает, что «мы находимся на пути к редукции» [14. 
Р. 78], хотя пока количественная редукция далеко не 
достигнута.  

Однако редукция с помощью неэмпирических 
методов не достигается в силу ряда причин: сложно-
сти химического объекта – молекулы, а это влечет 
приблизительность вычислений, следующими при-
чинами являются несовершенство современных 
квантовых компьютеров и ограниченность матема-
тического метода, требующего строгой дедуктивной 
логики и ограниченного числа аксиом – «первых 
принципов».  

Так, неэмпирические методы квантовой химии поз-
воляют рассчитывать на классических компьютерах 
геометрические характеристики молекул довольно 
точно – от восьми до десяти атомов химических эле-
ментов, однако сложность этих расчетов растет с до-
бавлением каждого нового электрона в атом химиче-
ского элемента, и точность расчетов понижается в 
связи с введением приближений. Ситуацию пытаются 
исправить путем создания и применения мощных 
квантовых компьютеров, но есть естественные ограни-
чения создания таких компьютеров, они должны со-
стоять из нескольких тысяч кубитов, при этом сами ку-
биты являются крайне нестабильными и чувствитель-
ными элементами, реагируют на окружающую среду, 
что приводит к ошибкам в вычислениях. В этом случае 
идут по пути сокращения квантово-логических опера-
ций и сокращают число квантово-вычислительных 
блоков, и часть расчетов ведут на классических компь-
ютерах. Быстродействие квантовых компьютеров зна-
чительнее по сравнению с классическими, они исполь-
зуют квадратичное или полиноминальное разложение 
чисел на множители, экспоненциальное применяется 
крайне редко для решения определенных химических 
задач. Квантовые компьютеры в большинстве случаев 
превосходят классические компьютеры по мощности и 
быстродействию, но все дело заключается в применяе-
мых алгоритмах вычислений, которые в ряде случаев 
сравнимы с классическими. Самые передовые кванто-
вые компьютеры демонстрируют порядок логических 
ошибок десять в минус третьей степени, а классиче-
ские полупроводниковые – десять в минус двадцатой 
степени, очевидно, что путь к такой точности вычисле-
ний у квантовых компьютеров будет весьма длитель-
ным [19]. Поэтому особых прорывов в области неэм-
пирических методов, использующих квантовые компь-
ютеры, пока не наблюдается. Прорыв в отдельных об-
ластях химии наблюдается только тогда, когда исполь-
зуется весь комплекс квантово-химических методов – 
неэмпирических, полуэмпирических и эмпирических, 
но в большинстве случаев для расчета многоэлектрон-
ных атомов их точность становится сомнительной, во 
многих случаях они не верифицируются эмпириче-
скими данными. 

Бессилие численных методов в расчете сложных 
молекулярных структур ставит как теоретическую 
проблему химии – объяснения организации простран-
ства в этих структурах, так и философскую – как со-
пряжено внутреннее локальное пространство моле-

кулы с внешним трехмерным пространством макро-
мира [20. С. 137]. Копенгагеновская трактовка кванто-
вой механики избегает решения этой проблемы, она 
вводит коллапс волновой функции как постулат для 
практических целей, чтобы избежать применения 
квантовой механики к макроскопическим объектам. 

Отметим, что в основе количественной редукции 
химии к физике лежит физический фундаментализм, 
заключающийся в том, что в основе всех наук – фунда-
ментальные законы физики и все можно сосчитать, в 
том числе и с помощью ЭВМ. Против фундамента-
лизма выступал Г.А. Скоробогатов. Он проводил ана-
логию Вселенной (в видимой ее части содержится при-
мерно 1 090 атомов) с ЭВМ, которая делает одну опе-
рацию за 10–17 секунд, эта гигантская ЭВМ за все время 
своего существования смогла бы сделать не более не 
более 10 125 операций или имела бы не более 
10 125 ячеек памяти, которых бы не хватило, чтобы за-
писать и рассчитать волновую функцию, охватываю-
щую все частицы Вселенной [21. С. 160–161]. То есть 
есть естественные ограничения создания супермощ-
ных компьютеров. 

 
Количественная редукция  

и правила соответствия Э. Нагеля 
 

Э. Нагель утверждает, что научная теория кроме аб-
страктного исчисления содержит еще правила соответ-
ствия, которые связывают неоднородные концептуаль-
ные аппараты редуцируемой и редуцирующей теорий 
(химии и квантовой механики). Это – важный момент 
в его теории редукции. Что же является правилом со-
ответствия между классической химией и квантовой 
механикой, использующей неэмпирические методы 
расчета молекул? 

В основе неэмпирических методов расчета свойств 
молекул лежит уравнение Шредингера, из которого с 
приближениями Борна – Оппенгеймера и Хартри – Фока 
дедуцируются абстрактные математические уравнения, 
под которые подводится естественно-научное содержа-
ние, т.е. в итоге дедуцируются различные понятия, 
например, энергия связей между атомами в молекуле, ва-
лентный угол молекулы, энергия атома. Эти понятия 
имеют решающее значение для химии, например, ис-
пользуются для определения структурных характеристик 
молекул и их реакционной способности [22. С. 162–163]. 

Уравнение Шредингера связывает понятийный 
аппарат физики (понятие электрона, его координат в 
пространстве, полную энергию квантово-физической 
системы) с математическими абстракциями (волно-
выми функциями, операторами Лапласа и Гамиль-
тона, которые обозначают математические действия 
над волновыми функциями) и с помощью дальней-
шего математического расчета связывают волновые 
функции с концептами химии. Решением уравнения 
Шредингера является базисный набор волновых 
функций или атомных одноэлектронных орбиталей 
(АО). Отметим, что понятие АО лишено физического 
смысла, так как нет критериев для нахождения АО, 
существуют только расчетные методы, поэтому поня-
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тие АО является математическим. Как перейти от ма-
тематического выражения АО к описанию молекулы 
через атомы и химические связи, которые использует 
химия? 

Для этого используется правило соответствия 
Э. Нагеля или матрица заселенностей. Анализ заселен-
ностей АО (например, математический метод Малли-
кена) выявляет распределение электронов по атомным 
вкладам, т.е. по химическим связям, при этом физиче-
ское понятие заселенности отождествляется с химиче-
ской связью. Во многих случаях такое отождествление 
ведет к концептуальному разрыву между понятиями 
физики и химии. Так, понятие химической связи и мо-
лекулы как самостоятельной сущности с локализован-
ными связями теряет смысл при квантово-химическом 
описании. Смысл понятия заселенности АО – это дело-
кализованная химическая связь, электрон понимается 
как волна и может находиться в любой точке простран-
ства вблизи атомного ядра, его поведение описывается 
одноэлектронной волновой функцией (АО). Получа-
ется, что нет полных квантовых аналогов для понятий 
химии, и правило соответствия Э. Нагеля не соблюда-
ется. Квантовая физика некорректно использует поня-
тие химической связи, вкладывает в нее другой смысл, 
поэтому и не происходит достижения полной лингви-
стической однородности понятий в физике и химии 
как одного из требований Э. Нагеля. 

Концептуальный разрыв между понятиями физики 
и химии приводит к тому, что в центр отношений 
между этими науками ставится не редукция, а интер-
претация теоретических понятий химии с помощью 
квантовой физики [23. С. 44]. Когда происходит раз-
рыв, то квантовая физика выступает как интерпретаци-
онная теория для химии, и химия начинает обогащать 
свои понятия, например, представления о молекуляр-
ной структуре, например, учитывает конфигурацион-
ное взаимодействие в рамках вычислительных моде-
лей Хартри – Фока, принимающее во внимание оттал-
кивание электронов в ионной связи и смешанные элек-
тронные состояния с более высокой энергией, что поз-
воляет в дальнейшем оценить стабильность молекул, 
трактуя химическую связь с энергетической точки зре-
ния. Интерпретация химических понятий с помощью 
квантовой физики позволяет ей более точно предска-
зывать пути химических реакций, например, как кван-
товое туннелирование влияет на пути реакций различ-
ных изомеров [24]. 

В приведенном выше примере редукции негомо-
генного типа (словари физики и химии отличаются 
друг от друга) связующим мостиком между математи-
ческими представлениями физики и химии выступает 
понятие матрицы заселенностей, однако, ее введение 
не приводит к «гомогенизации» словарей, так как мат-
рица представляет собой математическую гипотезу, 
утверждающую, что ситуация, обозначаемая ее теоре-
тическим выражением «В» с помощью квантовой фи-
зики, вовсе не приведет к ситуации «А» в теоретиче-
ской химии.  

Это всего лишь достаточное условие для приведе-
ния в соответствие семантики понятий физики и химии 

по Л.Б. Баженову [25. С. 193]. Здесь квантовая меха-
ника выступает не как связывающий закон в виде эк-
вивалентности (распределение электронов по атомным 
связям ≡ химическим связям), а в виде импликации 
(если электроны распределяются по атомам, то это хи-
мическая связь). И эта физико-математическая гипо-
теза, приобретая химический смысл, должна еще 
пройти эмпирическую проверку на всех типах связей в 
химии, что встречает затруднения. Такая проверка вос-
ходит к онтологическому убеждению, что свойства 
микромира влияют на свойства макромира, и между 
ними есть причинная связь. Таким образом, концепту-
альная редукция неизбежно влечет за собой онтологи-
ческую редукцию.  

О том, как онтологическая редукция привносится в 
эпистемологию и препятствует редукции химии к фи-
зике, Д.П. Суровягин полагает, что большая часть про-
блем редукции привносится в эпистемологию из-за не-
корректной интерпретации понятий, в результате воз-
никает смешение онтологического и эпистемологиче-
ского аспектов редукции [26. С. 135]. С этим можно со-
гласиться, но эти проблемы возникают еще и вслед-
ствие своеобразия математического метода изучения 
квантовых объектов и квантовой методологии в хи-
мии, и тогда редукция не сводится к решению только 
языковых проблем.  

В основе математического метода анализа заселен-
ностей лежит принцип соотношения части и целого. 
Электронная плотность молекулы (целое) распределя-
ется между частями – атомами и орбиталями, при этом 
полагают, что свойства целого редуцируются к свой-
ствам частей. Однако электронная плотность у атома, 
на которой центрируется какая-либо АО, меняется при 
образовании химической связи, но при этом не учиты-
ваются изменения всей электронной плотности моле-
кулы, т.е. не учитывается принцип целостности моле-
кулы как квантово-химической системы, требующий 
структурной организации бытия и его единства. Полу-
чается, что концепты физики не обладают полнотой, 
поскольку в квантовой механике не учитывается прин-
цип целостности. Химия, наоборот, трактует молекулу 
как целостность и самостоятельную единицу бытия. 
Так онтологические представления о молекуле при-
вносятся в различные эпистемологические трактовки 
понятий о молекуле в физике и химии, что препят-
ствует сведению концептов химии к квантовой физике. 

Теперь о своеобразии квантовой методологии. 
Квантово-физическая трактовка электрона и молекулы 
вводит представление об электроне как волне, а кван-
товое состояние объекта определяется его измерением: 
до измерения квантовый объект находится в когерент-
ном (чистом) состоянии, в момент измерения – в сме-
шанном, измерение с помощью макроскопического 
прибора разрушает исходное когерентное состояние. 
Знание о чистом состоянии вычисляется с помощью 
матрицы плотности, составляемой из значений волно-
вых функций, полученных в результате измерений. 
В когерентном состоянии частица существует реально, 
но в момент измерения, когда в результате коллапса 
волновой функции нереализованные исходы измере-
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ний в матрице плотности отбрасываются, частица пере-
ходит в смешанное состояние. Коллапсу волновой функ-
ции не соответствует ни одно реальное физическое собы-
тие. Математическое описание квантового объекта ста-
вят его онтологию под вопрос, получается, что до изме-
рения частица имеет свою онтологию, но в момент изме-
рения – нет [27. С. 66–67]. Неопределенный онтологиче-
ский статус квантовых объектов в связи с примененной 
методологией также препятствует полной редукции хи-
мии к физике, поскольку ставит под сомнение смысловые 
значения квантово-физических понятий, связанные с 
проблемой измерения в этой науке. 

Когда реальность квантовых объектов подверга-
ется сомнению из-за математического аппарата и при-
мененной методологии измерения, то на смену реа-
лизму приходит эмпиризм, который утверждает, что 
описания и объяснения в химии больше исходят не от 
квантово-физических трактовок объектов, математи-
ческих описаний и правил дедуктивной теории, а от 
моделей, создаваемых эмпирическими методами хи-
мии и имеющих реальную онтологию, и только эти эм-
пирические модели дают правильное описание и объ-
яснение того, что можно наблюдать [28. Р. 5]. Таким 
образом, против редукции Нагеля как объяснения фак-
тов из дедуцирующей теории выступает эмпиризм. 

 
Логическая ограниченность дедукции 

 
Для редукции по Э. Нагелю требуется логическая 

выводимость законов и понятий из редуцирующей тео-
рии методом дедукции. Сторонники антиредукцио-
низма обычно приводят контраргумент – теорему Ге-
деля о неполноте арифметики. Эта теорема не связана 
непосредственно с химией, но ее выводы полезны для 
многих естественных наук, в том числе и для химии, и 
ее можно использовать как вывод об ограниченных по-
знавательных возможностях всех аксиоматических си-
стем, применяющих дедукцию. Редукционисты пола-
гают, что из конечных принципов квантовой механики 
можно выводить с помощью дедукции любые химиче-
ские свойств молекул, однако, это невозможно как в фор-
мальном, так и в содержательном плане. В формальном 
плане «первые принципы» должны быть представлены в 
виде системы аксиом, тогда будет построена строго де-
дуктивная система знания, из которой будут логически 
выведены частные количественные понятия химии. Но 
ни одна система аксиом не может охватить всю формали-
зуемую область химического знания, она всегда является 
неполной (теорема Геделя о неполноте). Применение 
компьютеров не может решить эту задачу, поскольку все 
пакеты программ содержат расчетные методы, основан-
ные на решении уравнения Шредингера, с помощью ко-
торого химия приводится к аксиоматической форме, и за-
дача сведения химии к квантовой физике вновь попадает 
к в сферу действия теоремы Геделя о неполноте [29. 
С. 271–273]. 

Дедукция понятий из аксиом является логически 
несовершенной, так как математический метод вклю-
чает приближения, идеализации, аппроксимации и ин-
туитивные гипотезы, поэтому выводимость химиче-

ских понятий из уравнения Шредингера встречает за-
труднения, что ограничивает его применимость и сни-
жает его точность в химии. В результате химические 
понятия упрощаются и наделяются иными смыслами. 
Кроме того, математик может применять различные 
алгебраические средства, существуют также элементы 
произвола в выборе математических средств, что по-
нижает точность и осмысленность химических поня-
тий, поэтому в содержательном плане редукция встре-
чает языковые затруднения [30. С. 89–91]. 

Отметим еще роль математических средств и при-
ближений в дедуктивном методе квантовой химии, ко-
торые приводят к разнообразным по смыслу понятиям 
о химической связи. Вторжение аксиоматических си-
стем, алгебраических средств и математических фор-
мализмов из квантовой физики в химию привело к со-
зданию квантовой химии, в которой до сих пор нет 
единой теории химической связи [31. С. 26–119]. Каж-
дая модель химической связи, начиная от простейшей 
для атома водорода В. Гайтлера и Ф. Лондона и заканчи-
вая теорией многоэлектронных систем Д.Р. Хартри и 
В.А. Фока, была связана с определенными алгебраиче-
скими средствами, выбранным формализмом и приближе-
ниями, поэтому давала разные онтологические представ-
ления о химической связи и создавала противоречивые по 
смыслу понятия. Например, представления Ф. Хунда и 
Р.С. Малликена заключаются в том, что атомные орбитали 
в молекуле сохраняют свою индивидуальность и химиче-
ская связь определяется положением электронного облака 
в той части пространства, которая наиболее ближе к ядру, 
а модель Хартри–Фока представляет ее как единое элек-
тронное облако (заряд), находящийся на определённом 
расстоянии от ядра. Вопрос о взаимодействии электронов 
и ядер до сих пор остается открытым. Вот почему аксио-
матический метод в химии с его логически несовершенной 
дедукцией и выведением из аксиом физики понятий химии 
еще далек от совершенства. 

В настоящее время в описаниях структуры теорий 
преобладает семантический подход, а не синтаксиче-
ский, который раньше опирался на аксиоматический 
метод и дедукцию. В семантическом подходе (Суппес 
и ван Фраасен) редукция сосредоточивается на мате-
матических структурах и выполнении теоретико-мно-
жественных отношений, под которые подводится есте-
ственно-научное содержание, при этом аксиоматиче-
ская архитектура теорий сохраняется. Например, мате-
матические структуры нерелятивистской квантовой 
механики (математические представления о гильбер-
товом пространстве) становятся моделями аксиом, а 
сама теория – семейством моделей. Структура теории 
предстает как иерархия моделей. Этот подход является 
структуралистским и неонагелевским. Но это не ме-
няет оценку редукционизма. Э. Нагель полагал, что 
должно быть также соответствие между редуцируемой 
теорией и экспериментом. В данном случае правилом 
соответствия выступают отношения гомомофизма или 
изоморфизма между моделями эксперимента и моде-
лями теории, теорией измерения и моделями эмпири-
ческих данных. Однако самым сложным является со-
отнесение моделей данных с самой реальностью. Про-
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блемным является также подведение языка естествен-
ных наук под математические формализмы и аксиомы, 
а также дальнейшая верификация теоретических пред-
ставлений [32. С. 117–118]. 

 
Заключение 

 
В фокусе исследования была эпистемологическая 

концепция редукции Э. Нагеля по отношению к связи 
и выводимости химических понятий из физических. 
Она изучалась в трех аспектах: как связи между язы-
ком и концептами этих наук, как возможности уста-
новления структурных взаимосвязей этих наук в виде 
правил соответствий и как логической выводимости 
понятий химии из «первых принципов» физики. 

По Э. Нагелю правила связи между понятиями фи-
зики и химии требуют тождественности смысла. Эти 
требования не выполняются в силу того, что есть линг-
вистические ограничения химии и замкнутость ее кон-
цептуальных систем, которые по смысловому содер-
жанию гораздо богаче физического и не подводятся 
под формальный математический язык физики. Есть 
также концептуальные проблемы физики, введение 
приближений в квантовую механику и неявное подве-
дение химических представлений под законы кванто-
вой механики. 

Невозможно также установить правила соответствия 
между неоднородными словарями физики и химии. На 
примере квантовой физики показано, что правилом соот-
ветствия выступает матрица заселенностей, представля-
ющая собой числовые значения волновых функций, ко-
торые дедуцируются из уравнения Шредингера. Число-
вым значениям функций придается физический смысл 
химической связи как делокализации электронного об-
лака в атоме, что противоречит представлениям класси-
ческой химии о связи как локализованной электронной 
паре между атомами. Понятия химии о связях, валентных 
углах и дипольных моментах подводятся под математи-
ческие значения волновых функций, и им придается иной 
смысл, чем в химии, многие понятия химии при этом ис-
чезают. Это приводит к концептуальному разрыву между 
понятиями математической физики и химии, и теорети-
ческие понятия химии получают другую интерпретацию 
в физической теории. 

Последним ограничением редукции химии к фи-
зике является невыполнимость дедуктивного выведе-
ния понятий химии из теорий физики, это было проде-
монстрировано на примерах, иллюстрирующих по-
пытки выведения классификации химических элемен-
тов Дж. Дальтона из классической механики и понятий 
химии из квантовой физики. Дедукция включает раз-
личные приближения и математические допущения, 
поэтому нет полных квантовых аналогов понятиям хи-
мии. Дедукция требует также приведения химии к ак-
сиоматической системе, что принципиально невоз-
можно, поскольку химия исторически сложилась как 
индуктивная система знания, в ней присутствуют каче-
ственные понятия, а не количественные. Аксиоматиза-
ция химии привела к созданию квантовой химии, в ко-
торой существуют различные физико-математические 
модели химической связи, имеющие разные онтоло-
гии, поэтому в ней существуют разнообразные пред-
ставления о химической связи и нет единых методов 
расчета характеристик молекул. Успех в этой области 
возможен только из-за плюрализма неэмпирических, 
полуэмпирических и эмпирических методов. 

Количественные расчеты в химии, основанные на де-
дукции физико-химических свойств молекул из уравне-
ния Шредингера, могут успешно применяться лишь к не-
большим молекулам, где приближения невелики, а при-
менение квантовых компьютеров для расчета больших 
молекул не оправдывают надежды химиков, поскольку 
есть естественные ограничения создания супермощных 
квантовых компьютеров и относительная эффективность 
алгоритмов, сравнимая с вычислениями на классических 
компьютерах. Поэтому количественные расчеты в кван-
товой химии не могут заменить классические объясни-
тельные схемы химии, и химики продолжают опираться 
на свои представления, такие как электронные пары, тео-
рия отталкивания электронных пар валентной оболочки.  

Редукция, на наш взгляд, представляет собой упро-
щение химии, поскольку она не может охватить всех 
ее представлений и концептов, смысловое содержание 
которых гораздо богаче физических понятий. Нет в ис-
тории химии примеров тому, что редукция как вывод 
законов редуцируемой теории из законов или принци-
пов редуцирующей теории в духе Э. Нагеля была бы 
полностью успешной.
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