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Czy mozna zaobserwowa¢ orbitale?
O problemie obserwowalnosci
i realnosci przedmiotow teoretycznych

1. WSTEP

2 wrze$nia 1999 roku ukazat si¢ 401 numer prestizowego czasopisma naukowe-
g0 Nature, zawierajacy doniesienic o dokonaniu waznego odkrycia naukowego.
O znaczeniu, jakie przypisali mu redaktorzy numeru, §wiadczyto zarowno umiesz-
czenie na jego oktadce zdjecia, przedstawiajacego wyraznie widoczne kontury roz-
ktadu gestosci tadunku, bardzo podobne do podrgcznikowych przedstawien orbitalu
3d.? dla atomu wodoru, a takze wybity — powiekszona i wytluszczona czcionka —
tytul, ktory komunikowal, iz orbitale zostaly zaobserwowane. Niezaleznie od arty-
kuhu naukowego, w ktorym opisano przeprowadzone eksperymenty', zamieszczony
zostal odredakcyjny artykul wstepny, ktorego autor twierdzil, ze po raz pierwszy
w dziejach nauki zaobserwowano, i to w sposéb bezposredni, orbitale atomowe.’
Tym samym orbitale, ktére wczesniej uwazano za nieobserwowalne konstrukty teo-
retyczne, staty si¢ — w opinii autoréw obu artykutdéw — przedmiotami obserwowal-
nymi, co definitywnie rozstrzygato problem ich fizycznej realnosci.

Mozna by zatem uznaé, ze pytanie postawione w tytule niniejszego artykutu jest
retoryczne, skoro czasopismo Nature, cieszace si¢ w srodowisku naukowym bardzo
duza renoma i stosujace niezwykle wysokie wymagania w odniesieniu do publiko-

! Artykut J. M. Zuo i wspdlpracownikéw nosi tytut Direct observation of d-orbital holes and
Cu-Cu bonding in Cu;0 [Zuo, Kim, O’Keeffe, Spence 1999, s. 49-52].

2 Artykut C. Humphreysa ma wielce wymowny tytul: Elektrons seen in orbit [Humphreys
1999, s. 21-22].
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wanych prac naukowych, nadato tak doniosta rangg wynikom badan eksperymental-
nych, uzyskanym przez grupg badaczy pod kierunkiem Jian-Min Zuo. Jednakze Eric
Scerri, redaktor naczelny czasopisma Foundations of Chemistry, przestal do redakcji
Nature list, w ktorym wyrazit watpliwosci, czy rezultaty dokonanych obserwacji zo-
staly prawidlowo zinterpretowane. Jego zdaniem, sposob konstrukeji orbitali ato-
mowych 1 molekularnych wyklucza, niejako z definicji, mozliwo$¢ ich zaobserwo-
wania, co sprawia, ze obserwowane rozktady tadunkéw nie moga by¢ utozsamiane
z odpowiednimi orbitalami.> Redakcja czasopisma Nature nie zdecydowala si¢ na
publikacje listu, co spowodowato, ze Scerri przedstawil swoje zastrzezenia w arty-
kutach zamieszczonych na famach innych czasopism.”

Moim zamierzeniem jest ustosunkowanie si¢ do kontrowersji powstatej w zwiazku
z interpretacja wynikow badan eksperymentalnych uzyskanych przez J. M. Zuo i je-
go wspolpracownikow. W tym celu poddam analizie pojgcie obserwowalnosci, ktore
jest przydatne z punktu widzenia praktyki do§wiadczalnej wspoétczesnych nauk przy-
rodniczych, omowig rozroznienie obserwacji na bezposrednia i posrednia oraz za-
gadnienie teoretycznego i informacyjnego obciazenia obu typow obserwacji. W §wietle
dokonanych ustalen rozwaz¢ kwesti¢ obserwowalnosci i realnosci réznego typu
przedmiotdéw teoretycznych postulowanych w nauce.

W filozoficznej refleksji nad nauka pojgcie obserwowalnosci byto juz wielokrot-
nie analizowane, lecz termin ,,obserwacja”, a zwlaszcza ,,obserwacja bezposrednia”,
jest przez samych uczonych uzywany w sposob do$¢ niefrasobliwy, co prowadzi do
réznych nieporozumien. Doszlo do nich w omawianym przypadku bezposredniego
zaobserwowania orbitali atomowych i molekularnych. Ich rozjasnienie bedzie przed-
miotem drugiej cz¢sci artykutu. W jego trzeciej czgsci krotko omoéwig podstawowe
zalozenia teoretyczne, ktore umozliwiaja postugiwanie si¢ orbitalami w opisie ukta-
dow wieloelektronowych, by w kolejnej czgsci podja¢ problem interpretacji wynikoéw
badan eksperymentalnych uzyskanych przez J. M. Zuo i wspotpracownikéw, a tym
samym odpowiedzie¢ na pytanie sformutowane w tytule artykulu. W ostatniej czgséci
artykulu rozwazg niektore metodologiczne aspekty mozliwych rozwiazan sporu
o status ontologiczny orbitali.

2. 0 PROBLEMIE OBSERWOWALNOSCI
I REALNOSCI PRZEDMIOTOW TEORETYCZNYCH

W filozofii nauki do§¢ dlugo pokutowato przekonanie przeciwstawiajace przed-
mioty teoretyczne przedmiotom obserwowalnym. Te pierwsze byly rozumiane jako
nicobserwowalne przedmioty postulowane przez teorie naukowe. Przekonanie to
bylo ugruntowane w — dokonanym przez neopozytywistow — podziale terminow

> W 2000 roku doniesiono o zaobserwowaniu orbitali molekularnych. Zob. [Pascual, Gémez-
Herrero, Rogero, Bar6, Sanchez-Portal, Artacho, Ordejon, Soler 2000, s. 78-82].
* Zobacz [Scerri 2000b, s. 1-3] oraz [ Scerri 2001, s. 76-88].
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na obserwacyjne i teoretyczne. Przyjmowali oni, Ze terminy obserwacyjne sa inter-
pretowane przez przedmioty obserwowalne, a terminy teoretyczne uznawali za nie-
zinterpretowane semantycznie albo zaktadali, ze odnosza si¢ do przedmiotow nieob-
serwowalnych. Niecobserwowalno$¢ przedmiotow postulowanych przez teorie na-
ukowe prowadzita do kontrowersji dotyczacych ich realnosci, gdyz to obserwowal-
no$¢ byta uznawana za podstawowe kryterium istnienia.

Powyzsze przekonanie poddat krytyce Grover Maxwell, ktory sformutowat sze-
reg argumentow na rzecz tezy, ze obserwowalnos$¢ nie moze by¢ uznana za rozstrzy-
gajace kryterium fizycznej realnosci [Maxwell 1962, s. 3-27]. Zakres przedmiotow
i zjawisk, ktore uznajemy za obserwowalne, ulega w nauce ciaglej zmianie wraz
z rozwojem badan naukowych i technologii, a proby sformutowania kryterium, ktore
umozliwiatoby oddzielenie tego, co obserwowalne, od tego, co nieobserwowalne,
uznat za bezsensowne. Przynajmniej niektore przedmioty postulowane przez teorie
naukowe moga z czasem staé si¢ posrednio, a nawet bezposrednio, obserwowalne.
Uwazat rowniez, ze niemoznos$¢ zaobserwowania przedmiotow, ktora jest spowodo-
wana ich niewielkimi wymiarami, nie moze by¢ podstawa odmawiania im realnosci
fizycznej, jesli sa one przedmiotami tego samego typu, co przedmioty obserwowal-
ne.” Dlatego obserwowalnosé, a zwhaszcza obserwowalnosé bezposrednia, nie moze
by¢ traktowana jako mocne kryterium istnienia przedmiotéw postulowanych przez
teorie naukowe, co nie zmienia faktu, ze rezultaty szeroko rozumianej obserwacji
naukowej sg uznawane przez badaczy za istotne przestanki na rzecz akceptacji badz
odrzucenia hipotez egzystencjalnych.

Wydaje sig, ze dla analizy praktyki badawczej wspdtczesnego przyrodoznawstwa
przydatny sposob rozumienia terminu ,,obserwacja bezposrednia” zaproponowat Du-
dley Shapere [1982, s. 487]. Obserwacji bezposredniej dokonujemy — jego zdaniem
— wtedy, gdy: a) receptor (zmystowy bqdz instrument) odbiera informacje od przed-
miotu obserwowanego; b) odbior informacji nastepuje bezposrednio, tzn. bez zakio-
cen. Do tak rozumianej obserwacji bezposredniej odnosi sig, zwlaszcza wtedy, gdy
receptorem jest instrument pomiarowy, teza o jej teoretycznym obciazeniu, ktdra
dotyczy wszystkich elementow sktadowych obserwacji ujgtej jako proces przekazy-
wania informacji. Opis procesu przekazywania informacji za pomoca sygnatu, zgod-
nie z klasyczng teoria komunikacji C. Shannona i W. Weavera, zaktada znajomos¢
teorii zrodta wysyltajacego sygnal, teorii oSrodka, przez ktory on przebiega, a ktory
moze by¢ zréodtem szumow, oraz teorii odbiorcy — rejestratora sygnatu, tj. aparatu
percepcyjnego cztowieka lub instrumentu pomiarowego. Shapere, w kilku kolejnych
artykutach, analizowat bardzo wnikliwie rol¢ tzw. informacji podstawowych (back-
ground information), bez ktérych obserwacja bezposrednia nie bylaby mozliwa.® Je-

5 Z przeprowadzonej krytyki obserwowalnosci jako kryterium istnienia Maxwell wyprowadzil
skrajnie realistyczny wniosek. Twierdzit, ze wszystkie przedmioty postulowane przez empirycznie
potwierdzone teorie naukowe nalezy uznaé za fizycznie realne [Maxwell 1962, s. 9].

® Zob. na ten temat [Shapere 1982, s. 485-525], [Shapere 1985, s. 26-29], a zwlaszcza [Shapere
2000, s. 153-164].
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go koncepcja informacji podstawowych znacznie wykracza poza klasyczna koncep-
cje obciqzenia teoretycznego obserwacji, gdyz obejmuje nie tylko zaktadana wiedzg
teoretyczna, odnoszaca si¢ do wszystkich sktadowych procesu przekazywania infor-
macji, lecz takze wiedzg zdobyta w trakcie wczesniejszej praktyki eksperymentalne;.
Shapere zwiazat swoja koncepcjg obserwacji z procesem percepcji i przeciwstawit ja
podejsciu, ktore ujmuje obserwacj¢ naukowa w konteks$cie uzyskiwania ewidencji
empirycznej dla teorii naukowych.

Aby odpowiedzie¢ na tytutlowe pytanie tego artykutu, skoncentruj¢ si¢ na anali-
zie samego procesu obserwacji naukowej, a wigc odwotywac si¢ bede do koncepcji
obserwacji bezposredniej Shapere’a. Sadzg jednak, iz jest ona zbyt szeroka i nie po-
zwala ukazac¢ istotnych rdéznic, jakie zachodza migdzy réznego rodzaju obserwacjami
naukowymi. Dlatego zaproponujg jej zawgzenie, wykorzystujac w tym celu koncep-
cje obserwacji posredniej Giovanniego Boniolo [Boniolo 2000, s. 187; 2007, s. 77-80].”
Np. za wielko$¢ obserwowana bezposrednio uznam dhugos$¢ fal w widmie uzyska-
nym dzigki zastosowaniu metody spektroskopii w poczerwieni, lecz wartos$ci takich
wielkosci, jak np.: czgstotliwosci drgan odpowiednich wiazan w czasteczce, dtugosci
okreslonych wiazan Iub katy migdzy wiazaniami, bed¢ uwazat za posrednio obser-
wowalne. Nie sa one bowiem bezposrednio rejestrowane w metodzie spektroskopii
w podczerwieni, lecz sa wyznaczane z odpowiednich rownan, do ktorych podsta-
wiono wyniki obserwacji bezposrednich (dlugosci fal) i wartosci pewnych stalych,
ktore wchodza w sktad informacji podstawowych. Wielkosci, ktorych wartosci sa
uzyskiwane w powyzej opisany sposob, bede nazywat posrednio obserwowalnymi.
Posrednia obserwowalnos¢ jest stopniowalna, gdyz zalezy od zlozonosci przeprowa-
dzonych wnioskowan i obliczen. Gdy z rezultatow obserwacji bezposrednich wnio-
skujemy o wilasciwosciach przedmiotoéw postulowanych przez teorie naukowe, to
odwotujemy si¢ nie tylko do ztozonej wiedzy teoretycznej, lecz wykorzystujemy
takze roznorodne informacje podstawowe [Boniolo 2007, s. 77-80].* Np. wnioskujac
o wlasciwosciach czasteczek zwiazkow chemicznych z ich widm w podczerwieni,
musimy, obok szeregu zatozen teoretycznych, dysponowaé¢ informacjami dotycza-
cymi migdzy innymi: charakterystyki zastosowanego promieniowania, wlasciwosci
uzytego rozpuszczalnika, grubosci kuwety, stopnia czystosci probki itp. Wykorzysta-
nie tych i innych informacji oraz odpowiednich praw jest niezbgdne, gdy na podsta-

” G. Boniolo postuguje si¢ zwrotem ,,observability by inference”, ktory nalezatoby thumaczy¢
jako ,,obserwowalno$¢ przez wnioskowanie”. Sformutowanie to brzmi jednakze co najmniej nie-
zrgeznie 1 dlatego bedg uzywat zwrotu ,,obserwowalno$¢ posrednia”. W kontekscie niniejszych
rozwazan termin ten nie bgdzie zatem oznaczat obserwacji przedmiotu teoretycznego, dokonanej za
pomoca odpowiednich przyrzadow, lecz bedzie odnosit si¢ do stwierdzenia wlasciwosci przedmiotu
teoretycznego, ktora zostata wywnioskowana z wynikow obserwacji bezposredniej w sensie Shape-
re’a. Oczywiscie ,,to, co jest obserwowalne dzisiaj posrednio, jutro moze by¢ obserwowalne bezpo-
$rednio” [Boniolo 2007, s. 79].

% Wskazanie na istotna role informaciji podstawowych w procesie obserwacii faczy koncepcje
obserwacji bezposredniej Shapere’a i obserwacji posredniej Boniolo.



Czy mozna zaobserwowac orbitale? 9

wie zarejestrowanego widma w podczerwieni stwierdza si¢ wystgpowanie okreslo-
nego typu drgan odpowiednich wiazan w czasteczkach zwiazku chemicznego, a na
tej podstawie z kolei wnioskuje si¢ o obecnosci okreslonych grup funkcyjnych, dtu-
gosci odpowiednich wiazan i o katach miedzy wiazaniami.” Dopiero te dane, wraz
z wynikami innych eksperymentow, umozliwiaja postawienie hipotezy egzystencjal-
nej, méwiacej o istnieniu czasteczek o okre§lonym skiadzie i strukturze.'® Mozna za-
tem powiedzie¢, ze obserwacja czasteczek danego zwiazku chemicznego za pomoca
metody spektroskopii w podczerwieni ma bardzo posredni charakter, gdyz bazuje na
szeregu wnioskowan i operacji matematycznych.

Shapere objasniat pojecie obserwacji bezposredniej na przykladzie obserwacji
wnetrza Stonca za pomoca neutrin. Rozni si¢ ona od przyktadu posredniej obserwa-
cji skfadu i struktury czasteczek zwiazkéw chemicznych. W przypadku obserwacji
bezposredniej w sensie Shapere’a zakladana wiedza teoretyczna nie dotyczy przed-
miotow obserwowanych, tzn. koncepcje teoretyczne odnoszace si¢ do tych przed-
miotow nie wplywaja na rezultat obserwacji. W przypadku obserwacji posredniej
taki wplyw ma miejsce. Rejestracja widma w podczerwieni nie wymaga znajomosci
teorii budowy czasteczek, lecz gdy w oparciu o obserwowane bezposrednio dtugosci
fal wyznaczamy np. dlugosci wiazan w czasteczce, to wowczas od przyjgtego mo-
delu budowy czasteczki zwiazku chemicznego zalezy sposob definiowania dtugosci
wiazania, a tym samym uzyskane wartosci tej wielkosci.

W kontekscie prowadzonych rozwazan nad obserwowalnos$cia nalezy przeanali-
zowac praktyke uczonych w zakresie uznawania przedmiotéw teoretycznych za fi-
zycznie realne. Bez watpienia, gdy stawiane jest w naukach przyrodniczych pytanie
o istnienie przedmiotéw postulowanych przez teorie naukowe lub chociazby przed-
miotow postulowanych przez prawa eksperymentalne i prawa przyczynowe, to ma
si¢ na mysli ich istnienie fizyczne. Jednakze pojgcia: ,,realnosci fizycznej” i ,,istnie-
nia fizycznego” sa, jak zauwazyl Ernest Nagel, notorycznie niejasne [Nagel 1970,
s. 136-141]. W praktyce badawczej nauk przyrodniczych ta niejasno$¢ wyraza sig¢
poprzez kontrowersje dotyczace mocy uzasadniajacej, jaka dla tez egzystencjalnych
maja poszczegollne kryteria istnienia. Na kryteria te naklada si¢ warunek efektywno-
$ci, co oznacza, ze maja one pozwala¢ na rozstrzygnigcie w skonczonej liczbie kro-
koéw, czy specyfikujace je warunki sa w poszczegolnych sytuacjach spetnione. Nie
wymaga si¢ natomiast, aby konstytuujace te kryteria metody uzasadniania istnienia
byly niezawodne."'

% Zob. np. [Silverstein, Webster, Kiemle 2007]. Metodologiczno-epistemologiczne problemy
zwiazane z budowa spektrometréw, zasadami wykonywania za ich pomoca pomiaréw oraz odczy-
tem i interpretacja wynikow omowiono w [Rothbart, Slayden 1999, s. 111-126].

1% W praktyce badawczej chemii, gdy stawia si¢ hipotezy egzystencjalne, to dookresla si¢ wa-
runki termodynamiczne, w ktorych czasteczki danego zwiazku sa trwate.

! Metodologiczne problemy kryteriéw istnienia przedmiotéw teoretycznych omoéwita M. Czar-
nocka w ksiazce Kryteria istnienia w naukach przyrodniczych [Czarnocka 1986].
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Nie ulega watpliwosci, ze obserwacja bezposrednia jest uwazana w nauce za
mocne kryterium fizycznej realnosci. Jest tak zwlaszcza wowczas, gdy mozna doko-
nywac obserwacji przedmiotow tego samego rodzaju za pomoca réznych technik ob-
serwacji. Jest to tzw. argument z koincydencji stosowany zwlaszcza wowczas, gdy
uzasadniamy realne istnienie przedmiotow mikroskopowych, ktore nie sa obserwo-
walne gofym okiem. Zagadnienie to szczegdlowo analizowal lan Hacking na przy-
ktadzie obserwacji dokonywanych za pomoca réznych technik obserwacji mikrosko-
powej [Hacking 1983, s. 186-209]."* Niewatpliwie do powazniejszych kontrowersji
dochodzi wowczas, gdy uzasadnia si¢ istnienie przedmiotow teoretycznych w opar-
ciu o rezultaty obserwacji posrednich. Im bardziej zloZzone sa wnioskowania, prowa-
dzace od danych uzyskanych z obserwacji bezposredniej do rezultatow obserwacji
posredniej, tym bardziej sa one teoretycznie i informacyjnie obciazone. Powoduje to,
ze hipotezy egzystencjalne formutowane na podstawie obserwacji posrednich fatwiej
jest kwestionowa¢. Jednakze analiza praktyki badawczej nauk laboratoryjnych, cho-
ciazby w zakresie — omawianej juz w tym artykule — identyfikacji czasteczek
zwiazkow chemicznych, wykazuje, ze obserwacja posrednia odgrywa kluczowa rolg
w zakresie uzasadniania hipotez egzystencjalnych.

Mozna powiedzie¢, precyzujac dotychczasowe rozwazania odnoszace si¢ do prak-
tyki stawiania i uzasadniania hipotez egzystencjalnych w nauce, ze eksperci z danej
dziedziny wiedzy okres$laja zbior wartosci parametréow jakoSciowych i iloSciowych,
ktore powinny charakteryzowa¢ indywidua, aby mozna je uzna¢ za przedmioty da-
nego typu. To, ze warto$ci tych parametréw sa ustalane w oparciu o obserwacje bez-
posrednie i posrednie, sprawia, iz przedmioty te sa traktowane przez badaczy jako
fizycznie realne. Sg jednak filozofowie nauki, ktérzy uznaja za niewystarczajacy
powyzszy sposoOb przypisywania fizycznej realnosci przedmiotom teoretycznym.

Hacking, analizujac moc uzasadniajaca wyniki réznego typu eksperymentdw na-
ukowych w odniesieniu do tez egzystencjalnych, podzielit wszystkie eksperymenty
na: dokonywane na przedmiocie badanym (obserwacje bezposrednie i posrednie)
oraz eksperymenty polegajace na manipulowaniu przedmiotem teoretycznym. Zda-
niem autora Representing and Intervening, te drugie posiadaja znacznie wigksza moc
uzasadniajaca [Hacking 1980, s. 262-275]. Uwaza on na przyktad, ze dopiero dzigki
temu, iz manipulujac wiazka elektronéw bylisSmy w stanie wytworzy¢é nowe zjawi-
ska, mamy wystarczajaco mocne podstawy, by sadzi¢, ze elektrony istnieja.'

'2 Hacking wskazywat na powody, dla ktorych argument z koincydencji nie jest niezawodny,
a zarazem przekonywat, Ze jego moc uzasadniajaca wzrasta, gdy obserwacja ma charakter aktywny,
tzn. gdy manipulujemy przedmiotem obserwowanym.

3 W praktyce badawczej chemii, w zakresie stwierdzania istnienia czasteczek o okreslonym
sktadzie i strukturze, zazwyczaj wystarczaja eksperymenty przeprowadzane na przedmiocie bada-
nym. W rzadkich przypadkach konieczne jest odwotanie si¢ do eksperymentéw polegajacych na
manipulowaniu danym przedmiotem. Przykladem w tym wzgledzie moze by¢ stwierdzenie istnienia
benzynu, ktorego czasteczki, ze wzgledu na nietrwatos$¢, nie mogly by¢ bezposrednio, a nawet po-
Srednio zaobserwowane. Uzasadniono hipotezg, méwiaca o ich istnieniu, projektujac i przeprowa-
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Problem realno$ci przedmiotéw teoretycznych postulowanych w nauce rozpa-
trywany jest czgsto w konteks$cie potwierdzenia empirycznego praw, w ktorych wy-
stegpuja terminy majace denotowaé te przedmioty [Nagel 1970, s. 136-140]. Np.
twierdzi sig, ze kazdy pozalogiczny termin wystepujacy w przyjetym prawie (ekspery-
mentalnym lub teoretycznym) denotuje co$ fizycznie realnego, pod warunkiem, ze
prawo to jest dobrze empirycznie potwierdzone. Bozon Higgsa jest postulowany
przez model standardowy czastek elementarnych. Wyniki niektorych eksperymentow
potwierdzaja poprawnos¢ tego modelu, a tym samym uzasadniaja hipoteze egzysten-
cjalna, mowiaca o istnieniu bozondéw Higgsa. Jest to jednak uzasadnienie stabsze od
tego, ktérego dostarczytaby bezposrednia badz posrednia obserwacija tej czastki."

Z punktu widzenia przeprowadzonych powyzej rozwazan nie jest mozliwy po-
dzial przedmiotéw teoretycznych, ktéry nie bylby zrelatywizowany do aktualnego
stanu badan, a zwtaszcza do poziomu rozwoju technologii, od ktorego zalezy zakres
i doktadno$¢ obserwacji naukowej. Zaktadajac powyzsza relatywizacje mozna wy-
roéznié: a) przedmioty teoretyczne, o istnieniu ktorych wnioskuje si¢ na podstawie
rezultatow obserwacji bezposrednich Iub/i obserwacji posrednich; b) przedmioty teo-
retyczne, o istnieniu ktdrych wnioskuje si¢ w oparciu o rezultaty manipulowania ty-
mi przedmiotami; c) przedmioty teoretyczne, ktérych nie mozna zaliczy¢ — przy-
najmniej na danym etapie badan naukowych — do wyzej wymienionych grup, lecz
sa one postulowane przez teorie naukowe posiadajace potwierdzenie empiryczne, np.
wspomniany juz bozon Higgsa. Mozna jednakze wyrdzni¢ przedmioty teoretyczne,
ktore ze wzgledu na sposob ich konstrukeji, nigdy nie beda mogly byé zaobserwo-
wane ani nie bedzie mozna nimi manipulowa¢ w sensie Hackinga, cho¢ postulujace
je teorie naukowe sa empirycznie bardzo dobrze potwierdzone. W kolejnej czesci
artykutu bede staral si¢ wykazaé, ze orbitale atomowe i molekularne sa przedmiota-
mi teoretycznymi tego ostatniego typu.

3. KONSTRUKCJA ORBITALI ATOMOWYCH I MOLEKULARNYCH
ORAZ PROBLEM ICH FIZYCZNEJ REALNOSCI

W mechanice falowej Schrodingera stan elektronu w atomie wodoru opisuje si¢
za pomoca funkcji falowych nazywanych orbitalami.'” Konkretne postaci tych funk-
cji sa tak dobierane, by uzyskana energia stanu podstawowego atomu byta zgodna
z obserwowana w eksperymencie. Ze wzgledow matematycznych, doktadne anali-

dzajac odpowiednie przemiany chemiczne, ktére doprowadzity do uzyskania nowych produktow,
ktore by nie powstaty, gdyby czasteczki benzynu nie tworzyly si¢ w czasie zachodzacych przemian
[Zeidler, Sobczynska 1995/1996, s. 517-538].
' Rezultaty eksperymentdw przeprowadzanych w akceleratorze pracujacym w CERN pod Ge-
newa moga zmieni¢ ten stan rzeczy i bozon Higgsa moze sta¢ si¢ czastka posrednio obserwowalna.
"> Funkcja ta zalezy wylacznie od wspotrzednych przestrzennych elektronu. Jesli uwzgledni sie
réowniez jego spin, to wowczas funkcja falowa nazywana jest spinorbitalem.
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tyczne rozwiazanie elektronowego réwnania Schrodingera jest mozliwe wylacznie
dla atomu wodoru. W przypadku czasteczek, energi¢ stanu podstawowego, zgodna
z obserwowana, uzyskano dla zjonizowanej czasteczki wodoru H,", przy zatozeniu,
ze elektron porusza si¢ w polu wytworzonym przez oba jadra. Funkcja falowa jest
funkcja prawdopodobienstwa znalezienia elektronu w przestrzeni wokot jadra ato-
mowego, a doktadng interpretacj¢ fizyczng posiada kwadrat bezwzglgdnej wartosci
tej funkcji. Jest on interpretowany jako gesto$¢ prawdopodobienstwa znalezienia
elektronu w danym miejscu wokot jadra. W praktyce badawczej chemii bardzo waz-
na rolg odgrywaja reprezentacje graficzne orbitali, ktore obrazuja mozliwe rozktady
tadunkow wokot jader atomow. Jednakze, gdy rozpatrujemy atomy lub czasteczki
wieloelektronowe, to pojawiaja si¢ powazne klopoty obliczeniowe. Chcac w odnie-
sieniu do takich uktadoéw postugiwac si¢ pojeciem orbital, nalezy przyjaé przyblize-
nie jednoelektronowe, zgodnie z ktérym kazdemu elektronowi w atomie badz cza-
steczce przypisuje si¢ funkcje falowa, zwana odpowiednio: orbitalem atomowym lub
orbitalem molekularnym. Gdy rozpatruje si¢ atomy wicloelektronowe, to w réwna-
niu falowym Schrodingera zaniedbuje si¢ w hamiltonianie oddziatywania migdzy
elektronami i zaktada sig¢, Ze jest on suma hamiltonianéw jednoelektronowych,
a kazdy elektron porusza si¢ wokot nieskonczenie cigzkiego jadra w usrednionym
polu wszystkich pozostatych elektronéw. Przyblizong energi¢ stanu podstawowego
oblicza si¢ za pomoca metody wariacyjnej Hartree—Focka, ktora zwana jest rowniez
metoda pola samouzgodnionego. Jest to metoda ,,ab initio”, czyli metoda, w ktorej
oblicza si¢ ,,wszystko od poczatku”, bez wprowadzania parametrow pochodzacych
z doswiadczenia, z wyjatkiem tzw. statych uniwersalnych, np. fadunku i masy elek-
tronu. W metodzie tej, méwiac w uproszczeniu, podstawia si¢ funkcje falowa o zato-
zonej postaci do wyrazenia na energi¢, a nastgpnie tak dlugo si¢ ja modyfikuje, az
uzyska si¢ minimum energii stanu podstawowego rozpatrywanego atomu. Jednakze
elektrony oddziatuja na siebie sitami odpychania kulombowskiego i stan kazdego
znich zalezy od konfiguracji pozostatych elektronow w atomie. Im atom zawiera
wigksza liczbg elektrondw, tym zatozenie jednoelektronowe staje si¢ coraz bardziej
dyskusyjne, gdyz réznice migdzy energia stanu podstawowego pochodzaca z obli-
czen a energia obserwowana w eksperymencie sa coraz wigksze.

W przypadku orbitali molekularnych konieczne jest jeszcze uprzednie wprowa-
dzenie przyblizenia adiabatycznego, odseparowujacego ruch jader od ruchu elektro-
néw, oraz przyblizenia Borna—Oppenheimera, ktore nakazuje liczy¢ energig stanu
podstawowego dla danego potozenia jader atoméw tworzacych czasteczke, a wige
dla okreslonej struktury czasteczki. Dopiero wowczas, zakladajac przyblizenie jed-
noelektronowe, mozna skonstruowa¢ orbital molekularny jako liniowa kombinacjg
orbitali atomowych i zastosowaé metode pola samouzgodnionego.'

'® Doktadniej rzecz ujmujac, orbitale atomowe izolowanych atoméw czasteczki moga stanowic
bazg funkcyjna dla utworzenia reprezentacji orbitali molekularnych za pomoca metody pola samo-
uzgodnionego. Metody molekularnej mechaniki kwantowej, a wsérod nich metoda polegajaca na
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W 1990 roku John Franklin Ogilvie opublikowat artykut, w ktorym utrzymywat,
ze orbitale nie istniejg [Ogilvie 1990, s. 280-289]. Wigkszos¢ przestanek jego argu-
mentacji jest dobrze znana kazdemu chemikowi teoretykowi, a uswiadamia je sobie
rowniez wielu chemikdéw eksperymentatorow. Z punktu widzenia mechaniki kwan-
towej przyblizenie jednoelektronowe nalezy odrzuci¢, gdyz poszczegdlne elektrony
nie moga by¢ zwiazane z konkretnymi funkcjami falowymi. Jedna z podstawowych
zasad mechaniki kwantowej moéwi bowiem o nierozréznialnosci elektronéw w ato-
mie lub czasteczce. Z tego migdzy innymi wzgledu atomy i czasteczki powinny byé
traktowane holistycznie, a w szczegolnosci nie znajduje uzasadnienia wyrdznianie
atoméw 1 orbitali atomowych jako sktadnikéw czasteczki. Nie ma wige fizykalnego
uzasadnienia dla konstruowania funkcji falowej dla catego atomu jako liniowe;j
kombinacji funkcji falowych poszczegoélnych elektronow. Inna wazna przestanka te-
go rozumowania, ktora fizycy i chemicy teoretycy dobrze znaja, glosi, Ze energig
stanu podstawowego atomu lub czasteczki, zgodna z wyznaczona eksperymentalnie,
mozna obliczy¢ takze wtedy, gdy zalozy sig¢ postaci funkcji falowych zasadniczo
odmienne od ,klasycznych” orbitali. Jednakze, w przeciwienstwie do tych ostatnich,
nie posiadaja one klarownego sensu fizycznego. Np. dla czasteczek skonczona baza
funkcji, tworzona w celu zastosowania metody pola samouzgodnionego, nie musi
by¢ zbudowana z orbitali atomowych, lecz z dowolnych funkcji, ktore sa dogodne ze
wzgledow numerycznych i daja dostatecznie zwarta reprezentacj¢ orbitali moleku-
larnych [Nalewajski 2001, s. 172].

Podobnie orbitale zhybrydyzowane sa jedynie konstruktami matematycznymi,
ktore mozna zastapi¢ innymi funkcjami, ktérym nie sposob przypisa¢ okreslonej in-
terpretacji fizycznej. Dlatego, zdaniem tego autora, formutowana w ksiazkach teza,
ze metan posiada strukture tetraedryczna ze wzgledu na hybrydyzacje sp” atomu we-
gla, nigdy nie znalazta eksperymentalnego i teoretycznego uzasadnienia. Z wymie-
nionych i kilku jeszcze innych powodow nalezy, zdaniem Ogilvie, uznaé, ze takie
przedmioty jak orbitale nie istnieja.

Linus Pauling, odnoszac si¢ do powyzszej tezy, zauwazyl, ze rozstrzygnigcie
dyskutowanego problemu zalezy od sposobu rozumienia czasownika ,,istnie¢”. Jego
zdaniem, orbitale sa przedmiotami naszych mysli, lecz nie istnieja jako byty fizyczne
[Pauling 1992, s. 519-522]. Sa one postulowane przez okreslone metody molekular-
nej mechaniki kwantowej, a zatem mozna je uznac za byty inteligibilne, ktore podle-
gaja racjonalnej analizie. W odniesieniu do problemu hybrydyzacji atomu wegla
w metanie, Pauling odwotal si¢ do swoich wczesniejszych prac, w ktorych stwier-
dzal, ze hybrydyzacja sp’ jest rezultatem tzw. zjawiska rezonansu.'” Zjawisko rezo-
nansu jest de facto rezultatem przyjecia pewnej metody matematycznej, prowadzacej
do minimalizacji energii. Pauling wykazal, ze tetraedryczna struktura czterech wia-

konstruowaniu orbitali molekularnych z orbitali atomowych, zostaty szczegétowo omoéwione w pod-
recznikach z tego zakresu. Zob. np.: [Kotos 1975], [Kotos, Sadlej 2007], [Piela 2003].
17 Zob. zwlaszcza [Pauling 1960, s. 111-120].
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zan czterowartoSciowego atomu wegla jest stabilna, gdyz ma nizsza energi¢ niz inne
mozliwe struktury. Zgodno$¢ energii obliczonej stanu podstawowego metanu, przy
zatozeniu hybrydyzacji sp’ atomu wegla, z energia wyznaczona eksperymentalnie,
potwierdza trafno$¢ wybranej metody. Mozna wigc powiedzieé, ze uzytecznos¢ ma-
tematycznych konstrukeji, jakimi s orbitale zhybrydyzowane sp’, zostata ekspery-
mentalnie potwierdzona.

O niezwyklej przydatnosci orbitali atomowych i molekularnych do przewidywania
1 wyjasniania przebiegu przemian chemicznych nie trzeba przekonywac zadnego che-
mika. Uzyteczno$¢ orbitali atomowych i molekularnych sprawita, Ze spor o ich status
ontologiczny nie miat wplywu na praktyke badawcza chemikow. Chemicy teoretycy
uznawali je za byty wylacznie postulowane — inteligibilne — a eksperymentatorzy
byli skfonni przypisywa¢ im fizyczna realnos¢.'® Dopiero doniesienie o zaobserwo-
waniu orbitali d.” jonow miedzi w krysztatach tlenku miedzi I postawilo na porzadku
dziennym problem ich statusu ontologicznego. Jesli przyjaé, ze interpretacja wynikow
przeprowadzonych eksperymentow byta trafna, to nalezy uzna¢, ze z postulowanych
przedmiotdéw teoretycznych orbitale staly si¢ przedmiotami obserwacji bezposred-
niej, co powinno przemawiac na rzecz tezy mowiacej o ich fizycznej realnoscei.

4. CO 1 W JAKI SPOSOB ZAOBSERWOWALA GRUPA BADACZY
POD KIERUNKIEM ZUQO?

Z rozwazan zawartych w poprzedniej cze$ci artykulu wynika, ze pojecie orbital
nie odnosi si¢ — S$cisle rzecz biorac — do uktadéw wieloelektronowych, a wigc or-
bitale nie moga by¢ w takich uktadach zaobserwowane. Jesli zatem nie orbitale, to co
zaobserwowata grupa badaczy pod kierunkiem Zuo?

Chemicy z Uniwersytetu Stanowego w Arizonie zastosowali polaczone metody
dyfrakcji zbieznej wiazki elektronow oraz dyfrakcji promieni X na krysztatach tlen-
ku miedzi I (Cu,0). Tlenki miedzi naleza do wnikliwie badanych wysokotemperatu-
rowych nadprzewodnikow." Zastosowana metoda umozliwita wykreslenie map roz-
ktadu gestosci tadunku, a dzigki temu mozna bylo zobrazowaé d-dziury na atomach
miedzi oraz wykazac¢ istnienie wiazan Cu—Cu. Uzyskane wyniki byly istotne, gdyz
przyjmuje sig, ze d-dziury sa odpowiedzialne za nadprzewodnictwo w wysokich
temperaturach.”

Zazwyczaj, w celu wykreslenia map gestosci elektronowej, korzystano wytacznie
z metody dyfrakcji promieni X. Jednakze metoda dyfrakcji elektronow pozwala na,

'® Stanowiska w sporze o status ontologiczny orbitali zostaly oméwione w [van Brakel 2000,
s. 133-143].

' Odkrycia nadprzewodnikéw wysokotemperaturowych dokonali Bednorz i Miiller w 1986 ro-
ku, a rok pdzniej otrzymali za nie Nagrodg Nobla.

2 W tlenku miedzi II (CuO) za nadprzewodnictwo wysokotemperaturowe odpowiedzialne sa
dziury na atomie tlenu.
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wolny od ekstynkcji, pomiar tych elementow wysoko-uporzadkowanej struktury kry-
stalicznej, ktore sa czute na elektrony walencyjne. Metoda ta zostala zastosowana
rowniez w celu oszacowania wielkosci btgdu spowodowanego ekstynkcja, ktorym
obarczone sa dane otrzymane z pomiaréw dyfrakcji promieniowania X. Uznano, ze
zaobserwowany rozktad tadunku wokot kationu Cu" mozna wythimaczy¢ hybrydy-
zacja d elektrondw z nieobsadzonymi stanami s i p o wysokich energiach. Hybrydy-
zacja ze wzgledu na symetrig jest dozwolona wylacznie dla orbitali 3d.” oraz 4s. Jesli
do niej dojdzie, to cze$¢ stanu d.” pozostanie niezajeta i powstanie tak zwana ,,dziura
d-orbital”. Autorzy artykutu zinterpretowali odpowiednie fragmenty rozktadu tadun-
ku jako nieobsadzone 3d.’ orbitale, gdyz przypominaty one swoim ksztattem, znany
z podrecznikéw, rozktad fadunku odpowiadajacy orbitalowi 3d.” atomu wodoru.

W pierwszej kolejnosci rozwazg kwestig: czy dokonana obserwacja rozktadu ta-
dunku byta obserwacja bezposrednia, jak twierdzili autorzy artykutléw opublikowa-
nych w Nature, czy obserwacja posrednia? Odpowiadajac na powyzsze pytanie,
ogranicze si¢ do analizy wylacznie jednej sktadowej zastosowanej metody, a miano-
wicie do metody dyfrakcji promieni X, gdyz pod wzglgdem sposobu obserwacji
metody te si¢ od siebie nie r6znia. Do dyfrakcji promieni X dochodzi na tadunkach
atomoéw lub czasteczek tworzacych odpowiednie krysztaly. Z punktu widzenia bada-
cza stosujacego metodg rentgenografii strukturalnej, krysztal moze by¢ traktowany
albo jako zbidr oddzielnych punktow rozpraszajacych, albo jako tréjwymiarowy ob-
szar o zmiennej gestosci elektronéw.”’ Pierwsze podejscie umozliwia wyznaczenie
wspotrzednych atomow w krysztale; drugie pozwala na wykreslenie rozktadu tadun-
ku, ktére byto celem dyskutowanej obserwacji. Funkcja rozktadu gestosci elektro-
nowej jest bardzo ztozona, lecz periodyczna natura krysztatu, okreslona przez odpo-
wiednie parametry, moze by¢ przedstawiona za pomoca szeregu Fouriera.”? Znajo-
mo$¢ wspodtczynnikéw odpowiednich wyrazéw szeregu Fouriera umozliwia wyzna-
czenie gestosci elektronow i potozen atomow. Po odpowiednich przeksztatceniach
otrzymuje si¢ funkcje rozkladu gestosci elektronowej, ktora umozliwia z kolei wy-
znaczenie gestoéci elektronowej w dowolnym punkcie komorki elementarnej jako
rezultat sumowania, wyznaczonych z dyfraktogramu, amplitud nat¢zen fal ugigtych.
Z powyzszego opisu wynika, ze bezposrednio obserwowalne sa amplitudy ugigtych
fal ,,odczytywane” z dyfraktogramu, podczas gdy ggstos¢ elektronowa w danym
punkcie komorki elementarnej wylicza si¢ z odpowiedniego rownania, a wigc jest
ona wielko$cia obserwowana posrednio w sensie Boniolo.”® Zawarte w podreczni-

2! Omawiajac zagadnienie zastosowania metod rentgenograficznych w analizie strukturalnej
wykorzystuj¢ informacje, ktére mozna znalez¢ w odpowiednio zaawansowanych podrgcznikach
chemii fizycznej, krystalografii, a zwlaszcza fizyki fazy skondensowanej. Zob. przede wszystkim
[Oles 1998], a takze [Barrow 1973, s. 340-363].

2 Podobna postaé posiada funkcja rozktadu radialnego opisujaca dyfrakcje elektronéw [Barrow
1973, s. 359].

2 Gestosé elektronowa mozna wyznaczaé z dyfraktogramdw promieniowania X wykorzystujac
rozne metody, lecz zawsze jej wyznaczenie bedzie miato charakter posredni.
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kach poswigconych rentgenografii strukturalnej opisy: dyfraktometrow, stosowanego
promieniowania rentgenowskiego, sposobow przygotowania krysztatdw, sposobow
rejestracji i ,,odczytywania” refleksow na dyfraktogramie ujawniaja zaktadana wie-
dz¢ teoretyczna i informacje podstawowe, ktore sa niezbgdne do przeprowadzania
pomiaréw.>* Jeszcze bardziej ztozona wiedza jest wykorzystywana w celu interpreta-
cji uzyskanych dyfraktogramow. Juz samo wskaznikowanie odbi¢ (prazkow) na dy-
fraktogramie zaktada znajomos$¢ rodzajow sieci krystalicznych. Wyznaczenie warto-
$ci tych wskaznikow umozliwia obliczenie wartosci parametru strukturalnego, wyra-
zajacego amplitude¢ wiazki, ulegajacej dyfrakcji na ptaszczyznie okreslonej przez te
wskazniki.” Dopiero wykorzystanie transformaty Fouriera pozwala wyliczyé gestosé
elektronowa jako funkcjg¢ parametru strukturalnego. Nie ulega zatem watpliwosci, ze
rozktady tadunku sa wielkosciami posrednio obserwowalnymi, ktorych uzyskanie
jest obciqzone teoretycznie i informacyijnie.

Drugie kluczowe pytanie dotyczy prawomocno$ci wnioskowania, ktore dopro-
wadzito autorow artykulow zamieszczonych w Nature do sformutowania wniosku,
ze zaobserwowany zostal orbital 4.>. W poprzedniej czeéci artykulu argumentowa-
tem, ze pojecie orbital nie odnosi si¢ do uktadow wieloelektronowych, a wigc orbi-
tale nie moga by¢ zaobserwowane ani bezposrednio, ani nawet posrednio. W rozwa-
zaniach tych zaktadatem jednakze, iz jedyna warto$cia obserwowana jest energia
stanu podstawowego atomu lub czasteczki, a posta¢ funkcji falowe;j jest jedynie po-
stulowana. Jednakze, jak wykazaly rozwazania zawarte w tej czesci artykutu, wiel-
ko$cia posrednio obserwowalna jest rowniez rozklad tadunku. Mozna by zatem
przyjac, ze rezultaty eksperymentow przeprowadzonych przez Zuo i wspotpracowni-
koéw potwierdzaja zastosowana metodg aproksymacji, w ktorej elektrony w uktadach
wieloelektronowych reprezentowane sa przez orbitale.

Metoda orbitali nie jest jednakze jedyna metoda aproksymacji, ktoéra prowadzi do
uzyskania rozktadu tadunku zgodnego z obserwowanym. Nalezy przede wszystkim
zwrdci¢ uwage na metodg funkcjonatow gestosei, ktdra umozliwia bezposrednie wy-
znaczenie wartosci gestosci elektronowej, a w ktorej nie operuje si¢ pojgciem funkcji
falowe;j. ,,Podstawg teorii funkcjonatow gestosci [...] nie jest funkcja falowa, ale ge-
stos¢ elektronowa [...] zdefiniowana w trojwymiarowej przestrzeni, a takze dostgpna
z doswiadczen dyfraktometrycznych” [Kotos, Sadlej 2007, s. 133]. Roéwniez i ta
metoda posiada charakter przyblizony, lecz ma wyrazna przewagg nad innymi meto-
dami, gdyz nie tylko — jak juz stwierdzitem — pozwala bezposrednio wyznaczyé

* Przekonuje o tym zwlaszcza lektura ksiazki A. Olesia, Metody doswiadczalne fizyki ciala
statego [1998], a takze informacje zawarte w: [Barrow 1973, s. 340-350] lub [Bojarski, Gigla,
Stroz, Surowiec 2008, s. 358-382].

% We wspolczesnej rentgenografii strukturalnej wykorzystuje sie automatyczne dyfraktometry,
ktorych praca jest sterowana odpowiednimi programami komputerowymi. Automatycznie dokony-
wana jest rejestracja sygnatow (obserwacja bezposrednia), a opracowanie uzyskanych danych eks-
perymentalnych i wyznaczenie wartosci wielkosci posrednio obserwowalnych umozliwiaja odpo-
wiednie programy [Oles 1998, s. 30].
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warto$¢ gestosci elektronowe;j, lecz ,,mozna ja stosowac do badania duzych uktadow
molekularnych, w tym takze uktadéw biologicznych i ciala statego” [Kotos, Sadlej
2007, s. 135].

Istnieje wiele metod przyblizonych, ktore sa wykorzystywane do aproksymowa-
nia energii stanu podstawowego czasteczek wieloelektronowych. To, czy wybierze-
my metode wiazan walencyjnych, metode orbitali molekularnych czy funkcjonatow
gestosci, zalezy nie tylko od postawionego problemu badawczego, lecz takze od bar-
dzo wielu okolicznosci o charakterze pragmatycznym, np. ztozono$ci matematyczne;j
zastosowanej metody czy kosztow obliczen. Jak zauwazyta Nancy Cartwright, wyni-
ki badan eksperymentalnych jedynie ograniczaja wybor procedury aproksymacyjne;.
Jezeli dopuszczaja one kilka procedur, to wybor migdzy nimi jest uzasadniony
wzgledami pragmatycznymi [Cartwright 1983, s. 100-127]. Nie ma zatem zadnych
podstaw, aby przedmiotom teoretycznym, postulowanym przez okreslona metode
aproksymacji, przypisywacé status realnie istniejacych bytow.

Przeprowadzone powyzej rozwazania uzasadniaja postawienie tezy, ze uznajac
posrednia obserwowalno$¢ za wystarczajaco mocne kryterium fizycznej realnosci
obserwowanego przedmiotu mozna rozktadowi tadunku przypisa¢ fizyczna realno$é,
lecz nie mozna na tej podstawie wnioskowac, ze zaobserwowany zostal, chociazby
posrednio, odpowiedni orbital. Orbitale w uktadach wieloelektronowych (atomach
lub czasteczkach) moga by¢ uznane za przyblizone opisy rozktadu tadunku, lecz
termin orbital nie posiada odniesienia przedmiotowego, ktéremu mozna przypisaé
fizyczne istnienie. Sformutowanie powyzszego wniosku nie oznacza jednak, ze or-
bitale nie moga by¢ traktowane, w sposob zaproponowany przez Linusa Pauling, ja-
ko konstrukty matematyczne majace charakter bytow inteligibilnych.

Zagadnienie statusu ontologicznego orbitali bylo przedmiotem wczesniej opubli-
kowanej przeze mnie pracy, w ktorej odniostem si¢ rowniez do kwestii zadziwiajacej
skuteczno$ci orbitali atomowych i molekularnych w praktyce badawczej wspotcze-
snej chemii.’® W ostatniej czesci artykutu powrdce do tego zagadnienia koncentrujac
si¢ na kilku jego waznych aspektach.

5. JAK WYJASNIC EFEKTYWNOSC ORBITALI ATOMOWYCH
I MOLEKULARNYCH JAKO NARZEDZI PRAKTYKI BADAWCZEJ
WSPOLCZESNEJ CHEMII?

Zwolennicy realizmu w sporze o status poznawczy wiedzy naukowej za osta-
teczny argument na rzecz swojego stanowiska uznaja argument z sukcesu nauki: jesli
si¢ nie akceptuje stanowiska realizmu naukowego, to trzeba uznaé, ze sukces nauki
Jjest cudem.”” Przyjmuje si¢ na ogol, iz w sklad stanowiska realizmu naukowego
wchodza dwie centralne tezy: a) terminy dojrzalej nauki zazwyczaj do czegos si¢ od-

% Zob. [Zeidler 2007, s. 191-201].
2 Zob. [Putnam 1984, s. 140].
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noszq, tzn. istniejq przedmioty nalezqce do denotacji tych terminow; b) prawa teorii
nalezqcej do dojrzalej nauki sq zazwyczaj aproksymacyjnie prawdziwe.*® Realici
naukowi twierdza zatem, ze jesli nie akceptujemy powyzszych tez, to nie mamy in-
nej mozliwosci wyjasnienia sukcesu nauki. Sukces nauki rozumiany jest zazwyczaj
szeroko, przede wszystkim jako sukces teorii naukowych. Teoria odnosi sukces, gdy
Jjest wykorzystywana w roznorodnych kontekstach wyjasniajqcych, prowadzi do po-
twierdzonych przewidywan, pozwala ingerowac w przebieg zjawisk i kreowac¢ nowe
zjawiska, a takze wtedy, gdy jest skuteczna technologicznie.”> Zwolennicy powiaza-
nia realizmu z sukcesem nauki nie tylko twierdza, ze realistyczne tezy wyjasniaja
sukces nauki, lecz uwazaja zarazem, ze sukces nauki potwierdza stanowisko reali-
zmu. Wtasnie ta druga kwestia jest interesujaca w kontekscie rozwazan nad statusem
ontologicznym orbitali atomowych i molekularnych.

Larry Laudan rekonstruuje rozumowanie zwolennikow stanowiska realistyczne-
go pod postacia abdukcyjnego wnioskowania, zgodnie z ktorym: jesli gtowne termi-
ny teorii naukowych rzeczywiscie posiadajq odniesienia przedmiotowe, to zazwyczaj
teorie te osiqgajq empiryczny sukces (przestanka 1) i naukowe teorie osiqgajq empi-
ryczny sukces (przestanka 2), to gfowne terminy tych teorii rzeczywiscie posiadajq
odniesienia przedmiotowe (wniosek) [Laudan 1984b, s. 220].*° Laudan podwaza
konkluzjg powyzszego rozumowania, odwotujac si¢ do wynikoéw badan historycz-
nych nad nauka. Podaje przyktady teorii, ktorych gtéwne terminy, z punktu widzenia
wspolczesnej wiedzy, nie posiadaja odniesien przedmiotowych, a ktdére w swoim
czasie odniosty sukces, jak np.: teoria flogistonu, cieplika, liczne teorie eteru. Jed-
nakze niektorzy zwolennicy realizmu naukowego twierdza, iz wymienione teorie nie
naleza do dojrzalej nauki i ze do tej pory nie podano przyktadow takich teorii z za-
kresu wspotczesnego zmatematyzowanego przyrodoznawstwa. Powyzsze zastrzeze-
nie z cata pewnoscia nie odnosi si¢ do teorii orbitali atomowych i molekularnych. Sa
to teorie bardzo szeroko stosowane, ktore odniosty olbrzymi sukces we wszystkich
sktadajacych si¢ nan aspektach, a ich podstawowe terminy nie posiadaja odniesien
przedmiotowych [Scerri 2001, s. 81-85]. Istnieje zasadnicza rdéznica migdzy przykta-
dami podanymi przez Laudana a teorig orbitali atomowych i molekularnych. Teorie:
flogistonu, cieplika czy eteru, przestaly, wraz z rozwojem badan do$wiadczalnych,
odnosi¢ eksplanacyjne, prognostyczne i technologiczne sukcesy. Natomiast teoria
orbitali atomowych i molekularnych ma ciagle niezwykle stymulujacy wplyw na

% Zob. sformutowania realizmu naukowego [Boyd 1984, s. 41] lub [Laudan 1984b, s. 219-220].
Dwie podstawowe tezy konstytuujace stanowisko realizmu sg uzupetniane o tezy dodatkowe, doty-
czace konwergencji i retencji wiedzy naukowej. Larry Laudan nazywat zrekonstruowane przez sie-
bie stanowisko realizmu naukowego realizmem konwergentnym. Zob. [Laudan 1984b, s. 219-221].

» Choé sposdb definiowania sukcesu nauki byt przedmiotem szczegblowych dyskusji, to teza,
ze nauka odnosi sukcesy, nie byta kwestionowana ani przez realistow, ani antyrealistow. Zob. na ten
temat np. [Laudan 1984a, s. 86-90] lub [Devitt 1984, s. 87-91].

% Takie samo wnioskowanie mozna przeprowadzi¢ w odniesieniu do drugiej centralnej tezy
realizmu naukowego. Zob. [Laudan 1984b, s. 220].
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praktyke badawcza chemii, lecz z samych zatozen tej teorii wynika, ze nie moga ist-
nie¢ byty przez nia postulowane.

Nie ulega zatem watpliwosci, ze teoria orbitali atomowych i molekularnych stawia
pod znakiem zapytania, w stopniu znacznie wigkszym niz przyktady podane przez Lau-
dana, $ciste powiazanie sukcesu nauki z teza realizmu naukowego.’' Powyzsza konklu-
zja sprawia, ze nadzwyczajna efektywno$¢ orbitali atomowych i molekularnych,
zwlaszcza w eksperymentalnej praktyce badawczej chemii, jest tym bardziej zagadko-
wa. Wlasnie z tego powodu problem statusu ontologicznego orbitali byt rozpatrywany
w kontekscie zagadnienia autonomii chemii. Wielu filozoféw chemii uznato, ze pojgcie
orbital jest specyficznie chemiczne, gdyz to chemicy, wbrew postulatom mechaniki
kwantowej, postuguja si¢ tym pojeciem w odniesieniu do ukladow wieloelektrono-
wych. W tym celu przyjmuja przyblizenie jednoelektronowe, a w przypadku molekut
réwniez adiabatyczne i Borna—Oppenheimera, ktérych wprowadzenie jest uzasadnione
wymogami praktyki badawczej chemii. Mozna zatem mowi¢ o swoistego rodzaju emer-
gencji, o pojawieniu si¢ na poziomie chemicznym nowego rodzaju bytoéw. Jak twierdzi
Scerri, ich realistyczne traktowanie ugruntowuje autonomie chemii wzgledem fizyki.*
Zack Jenkins uwaza jednakze, iz nie nalezy laczy¢ problemu statusu ontologicznego
orbitali z zagadnieniem redukcji chemii do fizyki [Jenkins 2003, s. 1052-1062]. Jego
zdaniem, kwestia istnienia orbitali powinna by¢ rozpatrywana w kontek$cie wyjasnia-
nia praktyki badawczej chemii, a nie jako problem metafizyczny.

Gdy $ledzi si¢ sposob, w jaki orbitale traktuja chemicy eksperymentatorzy w swo-
jej praktyce badawczej, to nie sposob zaprzeczyC, ze uznaja oni orbitale atomowe
i molekularne za byty fizyczne. To wiasnie z ich przekonaniami w tym wzgledzie
polemizowat Ogilvie, gdy — przytaczajac argumentacj¢ dobrze znang wszystkim
chemikom teoretykom, a takze wielu eksperymentatorom — twierdzit, Ze orbitale nie
istnieja. Jednakze podana w drugiej i trzeciej czgsci artykutu argumentacja, wymie-
rzona w przypisywanie realnosci fizycznej orbitalom atomowym i molekularnym,
nie uchyla pytania o wptyw przekonan badaczy, w kwestii statusu ontologicznego
orbitali, na efektywnos¢ ich praktyki badawczej. Staralem si¢ wykaza¢, w artykule
juz wezesniej przywolywanym, ze myslenie teoretyczne, ktorego postulatami sa or-
bitale, wyznacza podstawy myslenia aplikacyjno-praktycznego, ktore steruje ekspe-
rymentalng praktyka badawcza chemii [Zeidler 2007, s. 198-200]. Efektywnos¢ or-
bitali, ktore sa jednym z podstawowych narzedzi praktyki badawczej chemii, jest tak
duza przede wszystkim dlatego, ze orbitale maja swoje graficzne, wyobrazeniowe
reprezentacje, ktorymi operuja chemicy eksperymentatorzy, gdy wyjasniaja badz
projektuja przebieg przemian chemicznych.” Zauwazmy, ze od strony semiotycznej,

3! Dotyczy to takze drugiej centralnej tezy realizmu, mowiacej o aproksymacyijnej prawdziwosci
podstawowych praw teorii naukowych. Jesli podstawowe terminy wystgpujace w tych prawach nie
posiadaja odniesien przedmiotowych, to nie moga one by¢ aproksymacyjnie prawdziwe.

32 Zob. np. [Scerri 2000a, s. 405-425].

33 Zob. na ten temat [Woody 2000, s. 612-627].
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przejs$cie od orbitalu, bedacego funkcja prawdopodobienstwa o okreslonej postaci,
do orbitalu, jako graficznego jej przedstawienia, jest przejsciem od znaku symbo-
licznego do znaku ikonicznego. Mozna, jak sadzg, broni¢ tezy, ze warunkiem sku-
tecznego manipulowania orbitalami w trakcie projektowania przebiegu reakcji che-
micznych jest ich uprzedmiotowienie, a nawet przypisanie uprzedmiotowionym or-
bitalom realnosci fizycznej. Zabieg ten jest dobrze uzasadniony zwtaszcza wowczas,
gdy operujemy reprezentacjami graficznymi orbitali. Tak jak w codziennym Zyciu,
aby skutecznie dziata¢, jesteSmy zdroworozsadkowymi realistami i uznajemy za fi-
zycznie realne otaczajace nas przedmioty, tak w praktyce eksperymentalnej wyobra-
zeniowo dostgpnym przedmiotom teoretycznym, za pomoca ktorych projektujemy
nasze dziatania, przypisujemy status bytow istniejacych realnie. W omawianym
przypadku to nie mozliwo$¢ manipulowania orbitalami uzasadnia tez¢ o ich realnym
istnieniu, lecz przekonanie o ich fizycznej realnosci jest niezbgdne, aby mozna byto
nimi efektywnie manipulowa¢. Manipulowanie orbitalami ma jednakze odmienny
sens od manipulowania przedmiotami teoretycznymi, o ktorym pisat Hacking. Autor
Representing and Intervening mial na mysli fizyczne manipulowanie przedmiotami
teoretycznymi w celu wytworzenia nowych zjawisk. Tymczasem manipulowanie or-
bitalami odbywa si¢ na etapie projektowania przebiegu przemian chemicznych,
a wigc ma charakter wyltacznie konceptualny, cho¢ i ono prowadzi do wykreowania
nowych przedmiotow (zjawisk). Nancy Cartwright twierdzita, Ze uznanie pewnych
przedmiotow teoretycznych za realne jest zwiazane z zaakceptowaniem wyjasniania
przyczynowego, w ktorym wystepuja one jako przyczyny, o ile mozemy tymi
przedmiotami manipulowac¢ w sensie Hackinga. Poniewaz w przypadku orbitali wa-
runek ten nie jest spetniony, to cho¢ odgrywaja one wazna rolg w wyjasnianiu przy-
czynowym w chemii, to fakt ten nie moze by¢ uznany za argument przemawiajacy na
rzecz ich fizycznej realnosci.

Powyzej zaproponowane rozwigzanie problemu realnosci orbitali mozna uznac
za niewielka transformacj¢ konstatacji Basa van Fraassena, ktory twierdzit, ze ucze-
ni, ktorzy sa zaangazowani w dany program badawczy, uznaja za realne przedmioty
przez ten program postulowane, co nie oznacza, ze musza akceptowac hipotezy eg-
zystencjalne, méwiace o istnieniu tych przedmiotéw [van Fraassen 1980, s. 80-83].
Stawiam zatem tezg, ze przypisywanie przez chemikéw okreslonego statusu ontolo-
gicznego orbitalom zalezy od kontekstu badawczego, w ktdrym si¢ one pojawiaja.
Gdy sa rozwazane przez chemikéw teoretykoéw, to sa przez nich uznawane za
przedmioty postulowane, ktorym mozna przypisaé, co najwyzej, status bytdw inteli-
gibilnych. Natomiast, gdy orbitale sa stosowane w ramach praktyki eksperymental-
nej chemii, to uznawanie ich za byty fizyczne wzmacnia przekonanie o ich progno-
stycznej 1 manipulacyjnej skutecznosci. Nie oznacza to jednak, iz chemicy sa sklonni
akceptowac hipoteze egzystencjalna, zgodnie z ktora orbitale miatyby by¢ fizycznie
realnymi przedmiotami.
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