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I. Wstep

Wsrdd wspotczesnych filozoféw nauki narasta zniechgcenie do kontynuowania
sporu o status poznawczy wiedzy naukowej oraz o istnienie bytow postulowanych
przez nauk¢. Wielu z nich odnosi wrazenie, ze spér realistow z antyrealistami,
ktory byt jedna z podstawowych kontrowersji dwudziestowiecznej filozofii nauki,
wyczerpuje si¢ w zakresie swojej argumentacyjnej podstawy. Ze sporu argumen-
tacyjnego przeksztalca si¢, w coraz wigkszym stopniu, w spOr perswazyjny, a tym
samym - jalowy. Sa jednakze takie obszary filozoficznej refleksji nad nauka,
w ktorych jest on ciagle zywy, angazujac takze samych uczonych. Dzieje si¢ tak
wtedy, gdy sama praktyka badawcza prowadzona w zakresie danej dziedziny
nauki niejako narzuca pytania o status poznawczych jej wytworéw czy o istnie-
nie postulowanych przez nig bytéw. Jedng z takich dyscyplin naukowych jest
chemia, w ktorej dyskusje dotyczace np. statusu poznawczego modeli struktury
czasteczek zwigzkéw chemicznych albo problemu istnienia orbitali atomowych
i molekularnych angazuja znaczne grono chemikéw zainteresowanych filozoficz-
nymi i metodologicznymi aspektami uprawianej przez nich dyscypliny!. Swoje
stanowisko w tych kwestiach formuluja oni nie tylko w pracach poswigconych
bezposrednio filozofii chemii, lecz - nierzadko - takze w artykutach naukowych
ze swojej dziedziny, a nawet w podrgcznikach. Podstawowa przyczyng tego stanu
rzeczy jest, jak sadzg, ciggle otwarty problem statusu metodologicznego chemii,
a zwlaszcza jej relacji do fizyki. Jest to problem wazny dla praktyki badawczej

1 Zagadnienie statusu poznawczego modeli struktur czasteczek zwigzkéw chemicznych podda-
lem analizie w artykule ,,The Epistemological Status of Theoretical Models of Molecular Structure”
[Zeidler, 2000].
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chemii. Stosunek chemikéw do zagadnienia redukcji chemii do fizyki ma istotny
wplyw na zajmowane przez nich stanowisko w kwestii poznawczej interpretaciji
jej wytwordw, jak rowniez na dokonywanie okreSlonych rozstrzygnigé ontolo-
gicznych. Stosunek ten zalezy w znacznym stopniu od tego, czy prowadza oni
rozwazania teoretyczne, czy prace laboratoryjne.

Niniejszy artykui jest glosem w dyskusji nad zagadnieniem istnienia orbi-
tali atomowych i molekularnych, a dokltadniej — nad koniecznoscia zakladania
ich istnienia, jesli chce si¢ broni¢ autonomii chemii i wyjasni¢ efektywno$¢ jej
praktyki laboratoryjnej. Realizacja tego zamierzenia wymaga chociazby skréto-
wego wprowadzenia w relewantne dla omawianej kwestii zagadnienia moleku-
larnej mechaniki kwantowej. W tym kontekscie zrozumiale stang si¢ argumenty
formutowane na rzecz okreslonych stanowisk. Zarysowanie wiasnego pogladu
w dyskutowanej kwestii poprzedz¢ krotka charakterystyka koncepcji, ktora umoz-
liwi mi powiazanie efektywnosci praktyki laboratoryjnej chemii z realistyczng
postawg eksperymentatoréw. Ze wzgledu na ograniczone ramy tego artykuiu
wiele istotnych kwestii zostanie jedynie zasygnalizowanych.

IL. Orbitale atomowe i molekularne w §wietle mechaniki kwantowej

Zgodnie z podrgeznikowym okresleniem orbital jest to funkcja falowa opisujaca
stan pojedynczego elektronu w atomie lub molekule, zalezaca wytacznie od jego
wsp6irzednych przestrzennych?. W zaleznosci od tego, ktdra z sytuacji zachodzi,
moéwimy odpowiednio o orbitalu atomowym lub orbitalu molekularnym?3. Doktad-
ne, analityczne rozwigzanie stacjonarnego elektronowego réwnania Schrodingera
mozna uzyskac jedynie dla atomu wodoru, a wigc ukladu sktadajacego sie z dwoch
czastek — protonu i elektronu. Funkcje falowe dla stanu podstawowego i poszcze-
g6lnych stanéw wzbudzonych atomu wodoru maja jednoznaczng interpretacje
fizyczng. Kwadrat bezwzglednej warto$ci funkcji falowej jest interpretowany jako
gestos¢ prawdopodobienstwa znalezienia elektronu w danym miejscu wokdt jadra.
Dla powszechnego zastosowania orbitali w praktyce badawczej chemii olbrzymie
znaczenie ma ich pogladowa reprezentacja graficzna. Mozna wykresli¢ kontury
kwadratéw bezwzglednych wartoéci poszczeg6lnych funkcji falowych lub kontury
samych funkcji falowych i interpretowa¢ je jako rozktady tadunkéw wokét jadra
atomowego lub — w innym sformulowaniu - ,,chmury elektronowe” o okre§lo-
nych gestodciach. Uzyskane wykresy mogg stanowi¢ podstawe do budowania

2 Wykorzystalem w tym paragrafie informacje, ktére mozna znalezé w kazdym odpowiednio
zaawansowanym podreczniku z zakresu molekularnej mechaniki kwantowej. Zob. np.: [Kolos, 1975],
[McWeeny, 1987].

3 Petny opis stanu elektronu uzyskamy wtedy, gdy do funkcji zaleznej od wspdirz¢dnych prze-
strzennych dodamy funkcj¢ spinows. Jednoelektronowa funkcja falowa zalezna od obu czynnikéw
nazywa sig spinorbitalem.
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modeli materialnych orbitali atomowych, ktdre odgrywaja istotna rolg zwlaszcza
w dydaktyce chemii.

Jednakze gdy od atomu wodoru przechodzimy do atoméw wieloelektrono-
wych i czasteczek, to pojawiaja si¢ problemy obliczeniowe. Nie mozna bowiem
rozwiaza¢ analitycznie w spos6b dokladny réwnania Schrodingera dla uktadu
zawierajacego wigcej niz dwie czastki. Cheac ,uratowaé” pojecie orbitalu dla
atomow wieloelektronowych i dla molekul, przyjmuje si¢ przyblizenie jedno-
elektronowe, ktére umozliwia przypisanie kazdemu elektronowi w atomie lub
czasteczce oddzielnej jednoelektronowej funkcji falowej. W przypadku atoméw
wieloelektronowych zaniedbuje si¢ w hamiltonianie oddziatywania migdzy elek-
tronami i zaklada sie, ze jest on sumg hamiltonianéw jednoelektronowych, a kazdy
elektron porusza si¢ wokol nieskonficzenie cigzkiego jadra, w uSrednionym polu
wszystkich pozostalych elektronéw. Przyblizona energi¢ stanu podstawowego
atomu i funkcj¢ falowa mozna obliczy¢, postugujac si¢ metoda wariacyjna, opra-
cowang przez Hartree oraz przez Focka. Jest ona zwana metoda pola samo-
uzgodnionego. Jest to metoda ,ab initio”, czyli metoda, w ktorej obliczamy
wszystko od poczatku, nie wprowadzajac zadnych parametréw pochodzacych
z dos§wiadczenia z wyjatkiem tzw. stalych uniwersalnych, np. fadunku i masy
elektronu. W metodzie tej, méwigc w uproszczeniu, podstawia si¢ funkcj¢ falowa
o zaloZonej postaci do wyrazenia na energi¢, a nast¢pnie tak dtugo si¢ ja modyfi-
kuje, az uzyska si¢ minimum energii stanu podstawowego rozpatrywanego atomu.
Jednakze elektrony oddzialywajg na siebie sitami odpychania kulombowskiego
i stan kazdego z nich zalezy od konfiguracji pozostatych elektronéw w atomie.
Im wiecej elektrondw zawiera atom, tym bardziej warto$¢ energii stanu pod-
stawowego atomu wyznaczona przy zatozeniu przyblizenia jednoelektronowego
odbiega od warto$ci wyznaczonej eksperymentalnie. Rezygnacja z przyblizenia
jednoelektronowego prowadzi do znacznie doktadniejszych wynikéw obliczef
réznych wielkoSci, lecz oznacza zarazem rezygnacj¢ z postugiwania si¢ pojeciem
orbitalu atomowego, gdyz stan pojedynczego elektronu w atomie nie moze by¢
wowczas opisany przez odrebna funkcjg falowa.

Z jeszcze bardziej skomplikowang sytuacja mamy do czynienia wtedy, gdy
rozpatrujemy stan elektrondw w czasteczkach. Standardowe podejscie do tego
zagadnienia polega na rozwigzaniu elektronowego réwnania Schrddingera przy
zalozeniu przyblizenia adiabatycznego, ktére odseparowuje ruch elektronéw
od ruchu jader, oraz przyblizenia Borna-Oppenheimera, ktére zaklada statycz-
nos¢ jader, co umozliwia obliczenie energii stanu podstawowego czasteczki dla
okreslonego polozenia jader, czyli dla okres§lonego ksztattu czasteczki. Przyjecie
powyzszych przyblizeni umozliwia zastosowanie metody orbitali molekularnych,
ktéra jest podobna do metody orbitali atomowych, gdyz opiera si¢ na przyblize-
niu jednoelektronowym. W celu obliczenia wartoSci energii stanu podstawowego
czasteczki 1 wyznaczenia postaci funkcji falowej moze by¢ zastosowana metoda
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pola samouzgodnionego Hartree-Focka. Jedna z kilku metod konstruowania
molekularnej funkcji falowej polega na zatozeniu orbitalu molekularnego w po-
staci liniowej kombinacji orbitali atomowych. Jest to metoda LCAO (Linear
Combination of Atomic Orbitals). W przeciwiefistwie do orbitali atomowych,
ktére sa jednocentrowe, orbitale molekularne sa wielocentrowe, a wi¢c opisuja
stan elektronu w calej czasteczce. Przyblizenie jednoelektronowe sprawia, ze im
»wigksze” sg czasteczki, tym wigksze sg rozbieznosci migdzy wynikami uzyskany-
mi metodami numerycznymi a wynikami uzyskanymi z do$wiadczenia. Okazuje
sie, ze zastosowanie aproksymacji LCAO w obliczeniach ,ab initio” metoda
pola samouzgodnionego wymaga, w bardzo wielu przypadkach, mieszania okre-
Slonych orbitali atomowych danego atomu, co prowadzi do powstania orbitali
zhybrydyzowanych. Na przyktad dla chemii organicznej podstawowe znaczenie
przy wyja$nianiu reaktywnosci atomu wegla posiadaja mozliwe typy hybrydyzacji
jego orbitali atomowych. Lecz hybrydyzacja orbitali, jak i sama metoda LCAO
jest tylko matematyczna technika zastosowang do obliczania funkcji falowych dla
elektronéw w czasteczkach. Znane s3 inne metody konstrukeji orbitali moleku-
larnych, w ktorych orbitale zhybrydyzowane si¢ nie pojawiajg. Jednakze pomi-
mo niedoktadno$ci wynikéw wielu obliczen przeprowadzanych metoda orbitali
molekularnych przy uzyciu aproksymacji LCAO jest ona bardzo szeroko stoso-
wana. Decyduje o tym zwlaszcza jej pogladowos¢, gdy wyjasnia si¢ za jej pomoca
powstawanie wigzan chemicznych mi¢dzy atomami. W praktyce laboratoryjnej
i dydaktyce chemii powszechnie stosowane sa reprezentacje graficzne konturéw
orbitali molekularnych, ktore moga by¢ interpretowane jako rozktady tadunku
elektronowego w czasteczce. Bardzo uzyteczne s réwniez diagramy przedsta-
wiajgce rozktady pozioméw energetycznych w atomach i w czgsteczkach, a takze
symetrie orbitali molekularnych, ktére umozliwiajg przewidywanie reaktywnosci
czasteczek okreslonych zwigzkdéw chemicznych.

Odrzucenie przyblizenia jednoelektronowego sprawia, ze niemozliwe staje si¢
przypisanie poszczegdlnym elektronom okreslonych funkgeji falowych, a tym samym
pojecie orbitalu molekularnego traci sens. Jeszcze wigksze komplikacje oblicze-
niowe i interpretacyjne maja miejsce w tych — niezbyt czgstych, lecz teoretycznie
waznych — sytuacjach, w ktdérych jesteSmy zmuszeni do rezygnacji z przyblizenia
Borna-Oppenheimera. Konsekwentne dazenie do adekwatnego reprezentowania
sytuacji energetycznej w atomach i czasteczkach wyraza si¢ w odrzucaniu szere-
gu przyblizen, co moze skutkowaé lepszg zgodnoScig otrzymanych rezultatow
z wynikami uzyskanymi w niezwykle dokiadnych eksperymentach, lecz prowadzi
do odrzucenia bardzo przydatnych i pogladowych metod i pojeé, ktére umozliwiajg
zrozumienie reaktywnosci atomoéw i czasteczek, a w konsekwencji maja olbrzymi
wplyw na laboratoryjng praktyke badawcza chemikéw. Z tego wzglgdu nie dziwi
spor o status ontologiczny orbitali atomowych i molekularnych, jaki toczy sie nie
tylko wérdd filozoféw chemii, lecz takze wirdd samych chemikdw.
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III. Stanowiska w kwestii statusu ontologicznego orbitali w Swietle
naturalnej postawy ontologicznej Arthura Fine’a

W ramach dyskusji nad stanowiskiem konstruktywnego empiryzmu Basa van
Fraassena sformulowano nie tylko wiele krytycznych uwag pod jego adresem, lecz
takze opracowano kilka koncepcji proponujacych nowe spojrzenie na zagadnienie
realizmu naukowego. Tworca jednej z nich jest Arthur Fine, ktOry okredlit ja
mianem naturalnej postawy ontologicznej [Fine, 1984). Fine wyroznit dwa sposoby
prowadzenia sporu realizm-antyrealizm: globalny i lokalny. Filozofowie nauki
formulujacy argumenty za prawdziwoscia naszych teorii albo przeciw niej lub
opowiadajacy si¢ w okre§lony spos6b w kwestii statusu ontologicznego bytow
postulowanych przez naukg uczestnicza w sporze globalnym*. Fine podwaza
sensowno$¢ jego prowadzenia, uznajac, ze tak jak filozof nie moze uzasadni¢
skutecznosci indukcji, tak nie moze uzasadni¢ przekonania, ze nasze teorie sg
badZ ze nie sg prawdziwe albo ze istniejg badZ ze nie istnieja postulowane przez
nie przedmioty. W miejsce odrzuconego globalnego sporu o realizm proponuje
przyjecie naturalnej postawy ontologicznej (w skrocie: NOA - Natural Ontological
Attitude). Postawa ta nakazuje akceptowaé postulaty ontologiczne nauki na réwni
z postulatami zdrowego rozsadku. Kwestia statusu ontologicznego bytéw postulo-
wanych przez nasze teorie moze by¢ rozstrzygana jedynie w odniesieniu do tych
teorii, a wigc nabiera charakteru lokalnego. To w ramach badah prowadzonych
w danej dziedzinie nauki dokonuje si¢ racjonalnych rozstrzygnig¢ ontologicznych,
ktore — wraz z ewentualng zmiana naszej wiedzy — réwniez moga ulec zmianie.
Z NOA wielka nadziej¢ wiazali ci wszyscy, ktorzy byli juz mocno zniecheceni
niekonkluzywnoscia filozoficznych debat, jakie realiéci wiedli z antyrealistamid.
Choé Fine uznal za niecelowe dalsze ich prowadzenie, realiSci uwazali, ze lokalne
rozstrzygnigcia ontologiczne podejmowane w ramach NOA prowadzg zazwyczaj
do konkluzji zgodnych z intencjami ontologicznych realistéw globalnych.
Krytyka koncepcji Fine’a wigzala si¢ przede wszystkim z jej enigmatycznoscia,
bedaca konsekwencjg wieloznacznosci jej podstawowych pojeé oraz sformutowat.
Dotyczylo to zwlaszcza sposobu rozumienia kluczowego w tej koncepcji pojgcia
»haturalnodci”. Jednakze réwniez podstawowa, w opinii zwolennikdw NOA, jej
zaleta, za ktora uchodzi przyjmowanie rozstrzygniec ontologicznych w odniesieniu

4 W globalnym sporze o realizm uczestniczyl takze Wiadystaw Krajewski, opowiadajac si¢ za
stanowiskiem realizmu krytycznego. Zob. Krajewski [1995, s. 79-83]. JednakzZe dla Krajewskiego
zawsze kluczows rolg odgrywaly rozstrzygnigcia poznawcze i ontologiczne, ktdre byly konsekwencja
analizy praktyki badawczej uczonych. Dlatego sadze, Ze naturalna postawa ontologiczna Fine’a byla
bliska jego pogladom.

5 Zob. np. artykut A. Musgrave’a pod znamiennym tytutem ,Noa’s Ark - Fine for Realism”
[Musgrave, 1989].
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do konkretnych wytwordw praktyki badawczej, prowadzi do powaznych trudnosci.
Wskaz¢ na niektdre z nich, odwolujac sig¢ do przykiadu orbitalis.

Rozstrzygnigcie sporu o status ontologiczny orbitali w ramach NOA jest uwi-
ktane w problem interpretacji mechaniki kwantowej, ktéry ma, zgodnie z kon-
cepcja Fine’a, wymiar lokalny. Np. dla zwolennikéw interpretacji kopenhaskiej
zaréwno doktadne opisy stanéw energetycznych atoméw i czasteczek, zgodne
z zasadami mechaniki kwantowej, jak i ujecia oparte na licznych przyblizeniach,
np. w metodzie orbitali atomowych i molekularnych, sg jedynie lepszymi badz
gorszymi, w sensie zgodnosci z wynikami eksperyment6w, instrumentalnie inter-
pretowanymi modelami. Jednakze wedtug zwolennika jakiej§ realistycznej wer-
sji interpretacji mechaniki kwantowej modele te mogg reprezentowaé zjawiska
zachodzace w mikro$wiecie. Tak wigc rozstrzygnigcie problemdw ontologicznych
danej dziedziny nauki w ramach racjonalnej analizy jej badawczej praktyki nie
zawsze jest konkluzywne, jak mniemal autor NOA.

Z punktu widzenia badawczej praktyki chemii kwestia przyjecia okre§lonej
interpretacji mechaniki kwantowej jest czgsto wiazana z problemem redukcji
chemii do fizyki. Formulowana jest opinia, ze instrumentalistyczna interpretacja
mechaniki kwantowej, a tym samym instrumentalistyczna interpretacja szeregu
poje¢ chemii zdefiniowanych w aparacie pojeciowym molekularnej mechaniki
kwantowe]j sprzyja akceptacji tezy, zgodnie z kt6érg chemia jest redukowalna do
mechaniki kwantowej. W zaleznosci od sposobu rozumienia relacji redukc;ji teza
ta wystgpuje w réznych wariantach, ktérych - ze wzglgdu na ograniczone ramy
tego artykutu — nie mozemy poddaé szczegblowej analizie. Przeciwko powyzszej
argumentacji wystgpuja zwolennicy autonomii chemii, ktérzy zauwazaja, ze wiele
kluczowych pojeé chemii nie moze by¢ w sposéb zadowalajacy zdefiniowanych
na gruncie mechaniki kwantowej, a przeciez ich stosowanie decyduje o eksplana-
cyjno-prewidystycznych, a przede wszystkim o laboratoryjnych sukcesach chemii.
Odnosi si¢ to rowniez do takich pojeé jak orbitale atomowe, orbitale molekularne
czy orbitale zhybrydyzowane’. Jesli wigc zastosowaé argument z sukcesu nauki
i wykorzysta¢ zasad¢ wnioskowania prowadzacego do najlepszego wyjaénienia,
to nalezy przyjaé ich realistyczng interpretacjg.

Jezeli jednak zatozy sig, jak to czyni wielu fizykow, a takze chemikéw teo-
retykdw, ze modele budowane zgodnie z zasadami mechaniki kwantowej i po-
twierdzone przez bardzo dokladne wyniki eksperymentéw sa bardzo dobrymi
aproksymacjami rzeczywistych sytuacji zachodzacych w mikro§wiecie, to nalezy
uznaé, ze orbitale, ktdre na ogét nie spelniaja tych warunkéw, nie powinny byé
interpretowane realistycznie. Do zwolennikdw powyzszego stanowiska nalezy

6 Niektére problemy zwigzane ze stosowaniem NOA wskazala Sharon Crasnow w artykule
»How Natural Can Ontology Be?” [Crasnow, 2000, s. 114-132]. Zwrdcila ona réwniez uwagg na
to, ze trudno zrozumieé, dlaczego Fine uznaje NOA za stanowisko filozoficzne.

7 Zestawienie réznych opinii w tej kwestii mozna znalez¢é w: [van Brakel, 2000, s. 137].
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J. Ogilvie, ktdry zdecydowanie opowiada si¢ przeciwko realistycznej interpretaciji
orbitali. Jego zdaniem mozna sformulowaé co najmniej trzy powazne argumenty
uzasadniajace to stanowisko [Ogilvie, 1990, s. 280-289]. Mechanika kwantowa
stwarza mozliwosci precyzyjnego obliczenia energii stanu podstawowego wielu
czasteczek bez zastosowania metody LCAQ. Jesli przyjmie sig, ze czasteczki
nie mogg by¢ opisywane jako kolekcje powiazanych ze sobg atoméw, gdyz sg
autonomicznymi bytami, to nie mozemy konstruowac funkcji falowej czastecz-
ki z oddzialujacych ze sobg orbitali atomowych. Jak stwierdza autor jednego
z kompetentnych opracowaft molekularnej mechaniki kwantowej,

nalezy pamigtaé, ze poszczegdlne wyrazy przyblizenia LCAO nie odpowiadaja obiektywnej
rzeczywistosci i sa tylko wynikiem naszych prob skonstruowania funkgji falowych fatwych do
przedstawienia pogladowego, lecz nie catkiem dokladnych [McWeeny, 1987, s. 99].

Drugi argument jest wprost wymierzony w przyblizenie jednoelektronowe, gdyz
poszczegllne elektrony w atomie lub czasteczce nie mogg byé w zaden sposob
wyréznione. Na przyklad ze wzgledow zasadniczych nalezy uznad, ze w czgsteczce
metanu wszystkie elektrony sa identyczne i nieodrdznialne [Ogilvie, 1990, s. 283].
Begdaca konsekwencja obliczeri dokonywanych w ramach metody orbitali moleku-
larnych hybrydyzacja orbitali atomowych, np. orbitali atomu wegla w czasteczce
metanu, prowadzi do konstrukcji zwanych orbitalami zhybrydyzowanymi, ktérych
nie mozna interpretowaé realistycznie. Jak podkresla autor innego podr¢cznika,

Hybrydyzacja jest rowniez tylko pojgciem matematycznym. {...] Mozna jednak orbital moleku-
larny przedstawié rowniez jako kombinacj¢ liniowa nie orbitali atomowych, lecz innych funkcji
i wtedy pojecie hybrydyzacji albo zmieni sens, albo tez nawet w ogdle nie wystapi [Kolos, 1975,
s. 136-137).

Trzeci argument wymierzony w realistyczne interpretowanie orbitali wigze
sie z obecnym juz w argumencie pierwszym okre§lonym ujeciem czgsteczki jako
przedmiotu badan. Podejscie do czasteczki powinno by¢ holistyczne, a jesli juz
wyrdzniac jakies§ jej sktadniki, to powinny nimi by¢ jadra i elektrony, a niec atomy
1 orbitale atomowe. Atomy nie s3 obecne w czasteczce jako atomy. Nie ma sensu
wyjasnia¢ zachowania si¢ ukladu przez odwotanie si¢ do przedmiotdw, ktore nie
sa jego cze¢Sciami [Ogilvie, 1990, s. 287].

Ogilvie reprezentuje t¢ grupg chemikdw teoretykow, ktorzy uwazaja, ze z wy-
mienionych powyzej wzgledow nalezy zrezygnowal z postugiwania si¢ metoda
orbitali atomowych i molekularnych, gdyz nie do przyjecia jest przede wszystkim
przyblizenie jednoelektronowe. Drugg grupg reprezentuja, migdzy innymi, auto-
rzy cytowanych podrecznikéw, ktorzy podkreslaja, ze postulowane w metodach
orbitali atomowych i molekularnych byty sa jedynie konstrukcjami matematycz-
nymi, ktére si¢ nie pojawiaja w obliczeniach prowadzonych za pomoca innych
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metod. Nie sposdb wigc interpretowaé tych konstrukcji realistycznie, cho¢ nie
mozna zaprzeczy¢ ich bardzo duzej uzytecznosci praktycznej. Skoro orbitale nie
moga by¢ ,poprawnie” zdefiniowane na gruncie mechaniki kwantowej, to nie
mozna méwié o ich redukcji do mechaniki kwantowej w Scistym sensie. Chemia
zachowuje zatem pojeciowg autonomig, co jednakze nie oznacza, ze orbitale
muszg by¢ interpretowane realistycznie.

Zgodnie z podejsciem do zagadnief ontologii zaproponowanym w ramach
NOA nalezy wigc stwierdzié, ze z punktu widzenia uczonych nalezacych do
wymienionych grup orbitale sg jedynie konstruktami matematycznymi, ktore nie
reprezentuja zadnej ,realnoSci” mikro$wiata. Jednakze stabo$¢ metafilozoficz-
nej propozycji Fine’a polega na tym, ze w zaleznosci od sposobu zaangazowania
w praktyke badawcza danej dziedziny nauki przyjgte rozstrzygnigcia ontologiczne
moga by¢ odmienne. I tak — z punktu widzenia praktyki laboratoryjnej chemii
oraz dydaktyki chemii na wszystkich poziomach jej zaawansowania — racjonalne
wydaje si¢ przyjecie wzglgdem orbitali postawy realistycznejs. Sprobuje naswietlic
to zagadnienie w ostatnim paragrafie.

IV. Czy zaloienie o istnieniu orbitali jest konieczne
w celu wyjasnienia efektywnoSci laboratoryjnej praktyki chemii?

Probujac odpowiedziec na tytulowe pytanie tego paragrafu, nalezy wybrac okre-
§lona koncepcjg, w ramach ktorej bedzie ono analizowane®. Odwolam si¢ do
propozycji Anny Patubickiej, ktéra wyr6znita dwa odmienne sposoby mySlenia
prezentujacego, a de facto konstruujacego $wiat: myslenie spontaniczno-praktycz-
ne i metafizyczno-teoretyczne [Palubicka, 2006, s. 45]10. To pierwsze konstytuuje
si¢ w trakcie ,radzenia sobie” ze §wiatem w procesie pierwotnej socjalizacji. Jest
ono nakierowane na pozytek osoby dzialajacej 1 SciSle wigze si¢ z dzialaniem
w tym sensie, ze o wszystkim, co otacza, mysli si¢ w sposob narzgdziowy: do czego
ma to stuzy¢ [tamze, s. 46]. Jest wigc ono nacechowane aksjologicznie. MySlenie
spontaniczno-praktyczne, a ogdlniej — praktyczne, jest tak mocno zniewolone
przedmiotowoscia, iz staje si¢ Zrodlem Zywionego potocznie w perspektywie praktycz-
nej przekonania o istnieniu rzeczywistosci obiektywnej samej w sobie [tamze, s. 49].
Przekonanie to jest zwyczajowo nazywane realizmem naiwnym i jest powszechnie
uwazane za nierozlacznie zwiazane ze zdroworozsagdkowym nastawieniem do

8 Ze wzgledu na wspominany juz kilkakrotnie brak miejsca nie uwzglednitem bardzo waznych
dla prowadzonej dyskusji artykutéw: Jenkinsa {2003, s. 1052-1062], Hendry’ego {1998, s. 123142}
oraz Woody’ego [2000, s. 612-627].

9 Zagadnienia zwiazane z podnoszonym w tym paragrafie problemem analizowalem takze
w artykule Homo experimentator a spor o realizm laboratoryjny [Zeidler, 2003, s. 122-128].

10 Wykorzystywany przeze mnie podzial sposoboéw myslenia posiada, na gruncie koncepcji
autorki, rozbudowane uzasadnienie filozoficzne. Zob. Patubicka [2006].
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Swiata. Gwarantuje ono skuteczno$¢ myslenia praktycznego. Drugi typ mySlenia
- metafizyczno-teoretyczny — ksztattuje si¢ i wyodrebnia wraz z narodzinami
filozofii. Jest to myslenie abstrakcyjne, czysto pojeciowe, aksjologicznie neu-
tralne, charakterystyczne przede wszystkim dla réznych teoretycznych dziedzin
nauki. Jesli w ramach tego myslenia nast¢puje uprzedmiotowienie, to nie musi
si¢ ono wigza¢ z postawg realizmu metafizycznego. Nalezy jednakze zauwazy¢,
ze mySlenie metafizyczno-teoretyczne stanowi podstawg pewnego typu mySlenia
praktycznego, a mianowicie mySlenia aplikacyjno-praktycznego [tamze, s. 49].
Na przykiad wytwory mySlenia teoretycznego fizyki i chemii stanowia podstawe
mySlenia sterujgcego praktyka laboratoryjng chemii. Aby to myslenie okazalo
si¢ manipulacyjnie skuteczne, wytwory myslenia teoretycznego nie tylko muszg
uzyskaé¢ posta¢ wyobrazeniowa, lecz takze zwiazane z tym mySleniem uprzed-
miotowienie stosowanego aparatu pojgciowego powinno nabraé charakteru rea-
listycznego. Przyjete rozréznienia pojgciowe dobrze ttumacza odnotowany juz
w tym artykule fakt, iz na gruncie rozwazaf teoretycznych z zakresu molekularne;j
mechaniki kwantowej tworzone pojgcia albo traktowane sg instrumentalnie, albo
ich odniesieniom przedmiotowym przypisuje si¢ wylacznie charakter bytéw postu-
lowanych. Natomiast gdy chemicy wykorzystuja te pojecia w pracy laboratoryjnej,
to interpretuja je realistycznie, cho€ — przynajmniej niektorzy z nich — maja
$wiadomo$¢, ze na gruncie teorii taka interpretacja jest nieuprawniona.

Wydaje si¢, ze zarysowana powyzej propozycja umozliwia analiz¢ problemu
statusu ontologicznego orbitali w nowym §wietle. Orbitale wszystkich rozwaza-
nych typéw sg wytworami mySlenia teoretycznego, uzyskanymi przy zatozeniu
przyblizefi niezgodnych z niektdrymi przynajmniej postulatami mechaniki kwan-
towej. Cho¢ orbitale rozumiane jako odpowiednie funkcje falowe posiadajg swoje
reprezentacje graficzne, to przywolani w poprzednim paragrafie chemicy teoretycy
upominaja, ze nie nalezy ich interpretowaé realistycznie, gdyz sa one jedynie
konstrukcjami matematycznymi. Dodatkowym uzasadnieniem tego przekonania
jest to, ze podstawowy - z punktu widzenia teorii — wynik, tzn. energia stanu
podstawowego czasteczki, moze by¢ uzyskany bez postugiwania si¢ pojgciem
orbitali, a co wigcej, bedzie to w wielu przypadkach wynik lepszy, gdyz blizszy
temu, ktory zostal otrzymany w eksperymencie.

Wysuwane ze strony mySlenia teoretycznego zastrzezenia dotyczace metody
orbitali atomowych i molekularnych sg ignorowane przez chemikéw laborato-
ryjnych, dla ktérych kluczowe znaczenie posiada olbrzymia moc prewidystycz-
na iwyjasniajaca diagraméw bedacych wyobrazeniowa reprezentacjg orbitali.
Zauwazmy, ze ze znakéw symbolicznych, jakimi sg orbitale rozumiane jako
funkcje falowe, stajg si¢ one znakami ikonicznymi. Mozna skutecznie postugi-
waé si¢ tymi diagramami, nie znajac ich matematycznej podstawy. Sg wigc one
skutecznymi, gdyz por¢cznymi narzedziami myslenia aplikacyjno-praktycznego,
do ktoérych stosowania wdraza si¢ chemikéw od poczatku procesu dydaktycznego.
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Ich myslenie nabiera wigc cech mySlenia spontanicznie-praktycznego i nie moze
dziwi¢ fakt, ze nie tylko uprzedmiotowiaja orbitale, lecz réwniez sa skloni uzna-
wa¢ je za realnie istniejace byty. Co z tego, ze w ramach mySlenia teoretycznego
znajdywane sg metody doktadnego rozwigzania réwnania falowego Schrodingera,
w ktdrych nie tylko rezygnuje si¢ z przyblizenia jednoelektronowego, lecz takze
z przyblizef: adiabatycznego i Borna-Oppenheimera, a nawet uwzglednia si¢
poprawki relatywistyczne, skoro nie mozna z nimi zwiaza¢ zadnych wyobrazefi
umozliwiajacych zrozumienie wlasciwosci czgsteczek zwigzkéw chemicznych.

Oczywiscie, ,,por¢czno$¢” reprezentacji wyobrazeniowych orbitali atomowych
i molekularnych nie wyjasnia w pelni tego, ze sa one skutecznymi narzedziami
dzialania w laboratoryjnej praktyce chemii. Uznajac orbitale za pewnego typu
modele teoretyczne nalezy podda analizie ich zawarto§¢ informacyjna, ktoéra
umozliwia im pelnienie takiej wlasnie roli w rozwigzywaniu konkretnych proble-
moéw laboratoryjnej praktyki badawczej. Jest to jednak zagadnienie wymagajace
omoéwienia w odrgbnym artykule.
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Ontological Status of Atomic and Molecular Orbitals
in the Context of the Autonomy of Chemistry

Key words: atomic and molecular orbitals, autonomy of chemistry, realism

The question of the existence of orbitals is analyzed. The author argues
that it is not possible to answer this question decisively if one accepts the
assumption of Arthur Fine’s natural ontological attitude. From the point of view of
theoretical chemistry there are no such things as orbitals. However, diagrammatic
representations of atomic and molecular orbitals are very effective tools in the
laboratory practice of chemistry and the process of teaching chemistry. For this
reason it is advantageous to interpret them realistically.



