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RESUMEN: La concepcién semantica de las teorfas cientificas supone la dependencia de los modelos respecto de las teo-
rias. Algunos autores desaffan tal supuesto a través del estudio de ciertos modelos concebidos como fenome-
nolégicos. Sobre la base del anlisis de los modelos atémicos y moleculares en quimica cudntica, en el presente
articulo se argumentard en favor de una independencia de los modelos respecto de las teorfas que no puede in-
terpretarse como meramente histdrica y relativa al contexto. Estos modelos ponen de manifiesto una indepen-
dencia conceptual, constitutiva del proceso de modelizacién, que no resulta de una deficiencia contingente de la
teorfa, deficiencia que serfa resuelta por el progreso futuro de la ciencia.
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ABSTRACT: The semantic view of scientific theories assumes the dependence of models on theories. Some authors chal-
lenge that assumption by means of the study of certain models conceived as phenomenological. On the basis
of the analysis of atomic and molecular models in quantum chemistry, in this article we will argue for an inde-
pendence of models from theories, which cannot be interpreted as merely historical and context relative. Those
models shows a conceptual independence that is constitutive of the modeling process; such independence can-
not be conceived as a result of a contingent deficiency of the theory used, deficiency that would be overcome by
the future progress of science.

Keywords: model-theory relationship, semantic view, quantum chemistry, atomic and molecular models.

1. Introduccion

Durante las tltimas décadas, la nocién de modelo ha concentrado un peculiar interés en el
dmbito de la filosofia de la ciencia. Disputando el papel protagénico que las teorias cum-
plieron durante el siglo xx, los filésofos de la ciencia han comenzado a reconocer en los
modelos un recurso metodolégico fundamental e indispensable de la ciencia moderna.
Dicho reconocimiento se ha manifestado en una proliferacién de textos en los que se in-
tenta caracterizar qué es un modelo, determinar sus usos, clasificar sus tipos y mostrar sus
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funciones dentro del campo de la ciencia (ver, por ejemplo, Morgan y Morrison 1999,
Morgan 1999, Sudrez 2009, Weisberg 2013, Morrison 1999, 2011, 2015). Este proceso
implicé un desplazamiento respecto de aquellas perspectivas tradicionales que no consi-
deraban los modelos como articuladores del conocimiento cientifico y que desconocian
aquellos casos donde los modelos no podian concebirse como meras derivaciones de las
teorias.

En lineas generales, tanto la concepcidn sintéctica como la concepcidén semdntica de
las teorfas cientificas suponen la subordinacién de los modelos respecto de las teorias y del
mundo. Como afirma Mauricio Sudrez (1999, 172), en la medida en que, en la tradicién
sintdctica, las teorfas se conciban como sistemas axiomatizados en un lenguaje formal mis
reglas de correspondencia, y los modelos como aquellas interpretaciones que hacen verda-
deros los axiomas de las teorfas, no sélo se reduce la totalidad del conocimiento a las teo-
rias, sino que colapsa la distincién modelo-mundo: la verdad de una teoria supone al mundo
como uno de sus modelos. Por otra parte, la concepcién semantica (CS), al desvincular la teo-
ria de su sintaxis y presentarla a partir de la clase de sus modelos, establece la dependencia de
los modelos respecto de las teorias.

Ahora bien, entre los multiples elementos que componen el entramado de la ciencia,
como las teorias, los modelos, los modelos de datos, los datos o los sistemas «zarger> (esto
es, aquella parte o aspecto del mundo del cual se ocupa el modelo), el presente trabajo no
indagara cuestiones relativas al contenido epistémico o la capacidad representativa de los
modelos, ni al tipo de informacién que brindan respecto de los correspondientes sistemas
target. Asimismo, tampoco se preguntard respecto al estatus 6ntico y epistémico de los da-
tos («datos puros» o «modelos de datos») a partir de los cuales se construye y rectifica el
modelo. Por el contrario, la propuesta serd analizar la relacién que existe entre las teorias y
los modelos (y no entre los modelos y los sistemas target), relacién que puede arrojar luz so-
bre la cldsica disputa filoséfica entre realistas e instrumentalistas acerca de la interpretacion
de las teorfas cientificas.

En el marco de esta propuesta general, los objetivos especificos del presente trabajo
serdn dos. En primer lugar, en el contexto de las discusiones alrededor del modelo de la
superconductividad de los hermanos London, se identificard el ntcleo argumentativo del
debate, clarificando no sélo las diferentes posiciones en disputa, sino también el estado
en el que se encuentra actualmente el debate. En particular, argumentaremos que la dis-
cusién se encuentra en un #zpasse como consecuencia de ciertos desacuerdos respecto a
la interpretacion de la nocién de independencia y su papel en el proceso de constitucion
de los modelos.

En segundo lugar, como estrategia propositiva, intentaremos superar el impasse men-
cionado apelando a un caso atn no debatido suficientemente por la bibliografia en el
contexto de la presente discusion: los modelos atémicos y moleculares en quimica cudn-
tica. Este caso nos permitird argumentar que la independencia entre la o las teorfas y el
modelo no puede ser considerada, como lo hacen los partidarios de la CS, como una in-
dependencia meramente relativa e histdrica, susceptible de ser superada con el devenir
del desarrollo tedrico. Por el contrario, el caso de los modelos en quimica cudntica pone
de manifiesto una independencia conceptual, que se instituye como constitutiva del pro-
ceso de modelizacidn, y que no puede concebirse como consecuencia de una deficiencia
contingente de la teoria utilizada; deficiencia que seria resuelta con el futuro progreso de
la ciencia.
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Para alcanzar tales objetivos, en la seccién 2 comenzaremos por explicitar ciertas tesis
fundamentales acerca de los modelos cientificos que pueden adscribirse a los representan-
tes de la CS. A continuacién, en la seccién 3, presentaremos el debate acerca de la relacion
entre modelos y teorfas en torno del modelo de los hermanos Fritz y Heinz London (1935)
que da cuenta del efecto Meissner. En la seccién 4 senalaremos que los desacuerdos no que-
dan confinados al modo de concebir la relacién entre teorias y modelos, sino que se extien-
den a sus consecuencias epistémicas respecto del modo en que se interpreta la naturaleza y
la funcién de las teorias en la ciencia. Puesto que la discusién no parece poder saldarse me-
diante la consideracién del modelo de los hermanos London, en la seccién 5 presentaremos
el caso de los modelos atémicos y moleculares en quimica cuéntica. Estos, al integrar cons-
tructivamente teorfas incompatibles, constituyen un importante escollo para algunos aspec-
tos de la CS. Finalmente, en las conclusiones, presentaremos algunas perspectivas acerca de
la necesidad de fortalecer una filosofia de la ciencia abierta a las peculiaridades de las dife-
rentes disciplinas cientificas.

2. La concepcion semdntica y el punto de vista tedrico-dominante

Comencemos por explicitar ciertas tesis fundamentales acerca de la relacién entre teo-
rias y modelos, que son comunes tanto a la concepcién sintdctica como a la concepcion se-
mantica de las teorfas cientificas (ver van Fraassen 1989, Diez y Moulines 1997, da Costa 'y
French 2003, Sudrez y Cartwright 2008, Bailer-Jones 2009, Le Bihan 2012):

(i) Los modelos dependen de las teorfas.
(ii) Un modelo de una teorfa es tal que no conduce a contradicciones con la teorfa.
(iii) Las correcciones (des-idealizaciones) que se introducen en los modelos deben o
bien derivar de o bien estar legitimados por la teoria.
(iv) En ambos casos (derivacién o legitimacién), los modelos deben ser modelos de las
teorias, ya que en definitiva son los «hacedores de verdad» de las teorias.

Estas cuatro tesis recogen el espiritu tedrico-dominante (theory-driven) de una concep-
cién tradicional de las teorias cientificas, en el sentido de que ponen de manifiesto la prio-
ridad de la teoria y la consecuente dependencia de los modelos. Los modelos serian una
suerte de mediadores entre las teorfas y los fenémenos, puesto que las teorfas solo pueden
aplicarse a situaciones concretas mediante modelos especificos. Desde esta perspectiva, el
conocimiento cientifico estaria cifrado en las teorfas, mientras que los modelos serfan meras
instancias aplicativas de ellas. Recordemos que, segtn la concepcidn seméntica (CS), pre-
sentar una teoria es presentar el conjunto de sus modelos. Posteriormente, se intentard es-
pecificar la aplicacién «propuesta» o «pretendida» que identifica, entre los modelos del
conjunto, aquél que se constituye como candidato para la representacién de los fenémenos
del mundo.

Ahora bien, tal como lo pregonan algunos defensores de la CS, lo que se sostiene
no es que la teorfa se identifique con, es decir, no sea més que el conjunto de sus mode-
los (tal como afirman quienes interpretan la CS de un modo fuerte), sino que la teorfa
se presenta a partir de ellos. Sin embargo, esta ineludible distincién no cancela la depen-
dencia de los modelos respecto de la teorfa: la CS no permite la presentacion de las apli-
caciones propuestas mediante una estructura conceptual extrafa a la teoria de la cual
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los modelos dependen, ya que, si ello fuera posible, no habria relacién entre la teoriay el
mundo. La interdependencia pretendida entre la teoria y el mundo supone una interde-
pendencia entre la teoria y aquello con lo cual la teoria se aplica al mundo: el conjunto
de sus modelos. En este sentido parece ineluctable, desde esta concepcidn, sostener lo
que se afirma en la tesis (i): los modelos dependen de las teorfas. Y de ello se infiere de
inmediato la tesis (ii): un modelo no puede conducir a contradicciones con la teorfa de
la cual depende.

Esto a su vez nos conduce a la tercera tesis (iii): la dependencia de los modelos res-
pecto de la teoria exige que, en el proceso de modelizacién, los cambios, correcciones o
«des-idealizaciones» que se realizan en un modelo deben o bien derivar o bien estar legi-
timados por la teorfa. La disyuncidn se vuelve pertinente frente a la insistencia de los de-
fensores de la CS en afirmar que su concepcidn nunca supuso una relacién de deducibi-
lidad. Serfa ingenuo y errdneo, sostienen, suponer que los modelos, que incorporan una
variada articulacién de elementos complejos y de distinto tipo, pudieran derivarse 16gi-
camente de las teorfas. No obstante, si bien es cierto que la CS no afirma la mera deduci-
bilidad de los modelos a partir de la teoria, si requiere que los cambios que se introducen
en el modelo para una correcta adecuacién con los fendmenos estén legitimados por ella.
Para que el éxito del modelo sea tomado como evidencia en favor de la teoria, el proceso
de modificacion o des-idealizacién debe fundarse en la teorfa misma. Y, segun los defen-
sores de la CS, esto es asi por una excelente razon: una buena teoria no deberia confiar en
ajustes ad hoc para lograr una adecuada explicacién del fendmeno bajo estudio. Tal como
afirman Mauricio Sudrez y Nancy Cartwright (2008) recordando las tesis de Ernan Mc-
Mullin (1985), «una actitud realista respecto de la teorfa no necesita exigir que el mo-
delo del fenémeno sea una consecuencia deductiva de la teoria, pero debe requerir que las
simplificaciones introducidas en la descripcién sean legitimadas por la teorfa o por una
descripcién de los fendmenos que resultara aceptable de otro modo. Si asi no fuera, la ga-
rantia no se trasladarfa desde (la evidencia en favor de) el fenémeno a la teorfa» (Sudrez'y
Cartwright 2008, 67).

En consonancia con lo anterior, en el marco de la CS se considera que los modelos de-
ben ser modelos de las teorias ya que en definitiva son sus «hacedores de verdad>. En este
sentido, Newton da Costa, autor que pretende brindar un giro revisionista de la concep-
cién semdntica, citando a Bas van Fraassen, alega que una teoria es verdadera si y sélo si uno
de los modelos permitidos por la teoria es el mundo real (da Costa y French 2003, 32). De
esta manera, las leyes de la teoria son verdaderas sélo si los fenémenos bajo estudio se ajus-
tan a alguno de sus modelos. O sea, para que la teorfa sea verdadera, entre todos sus mode-
los, alguno debe ser el modelo del fenémeno de interés. En caso contrario, no habria modo
de legitimar el fenémeno representado por el modelo como evidencia en favor de la verdad
de la teorfa.

La estrategia de otras posturas revisionistas consiste en diferenciar entre una inter-
pretacion débil y otra fuerte de la CS. En efecto, Soazig Le Bihan (2012) supone que las
criticas a la CS estan dirigidas a una version estrecha y equivoca que le adscriben atribu-
tos claramente falsos como, por ejemplo, que las teorfas no son mas que sus modelos, y
que éstos tienen una relacion légica de deducibilidad respecto de aquéllas. Le Bihan con-
sidera posible esquivar las criticas proponiendo una versién débil que no suscriba tales
tesis. En particular, afirma que es plausible interpretar de dos modos diferentes el enun-
ciado ‘los modelos son hacedores de verdad de las teorfas’. La primera versién sostendria
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que todos los modelos son hacedores de verdad de una y sélo una teoria fundamental en
tanto que se deducirfan légicamente de ésta. Segun Le Bihan, esta perspectiva es clara-
mente errénea ya que nadie niega que los modelos se construyen mediante aproximacio-
nes de las ecuaciones de la teorfa fundamental, aproximaciones que, en muchas circuns-
tancias, implican ecuaciones incompatibles con la teorfa fundamental. Como ejemplo
de ello el autor esgrime el modelo del plano inclinado que, a contramano de la teoria de
Newton, supone una gravedad constante y, por tanto, no puede constituirse como un ha-
cedor de verdad de ella.

Sin embargo, esta plausible observacion no es lo tnico que Le Bihan afirma respecto
del problema. Por el contrario, el autor continta aduciendo que se puede reinterpretar el
supuesto de que los modelos son hacedores de verdad de las teorfas mediante una especie
de jerarquizacién de teorfas y modelos, de modo tal que los modelos que son usados para
representar el fendmeno serfan modelos 16gicos de varias teorfas en lugar de una sola teo-
ria. Bajo esta concepcidn, no habria una simple relacion tripartita entre modelos, teoria y
fenémenos, sino entre un conjunto de teorias escalonadas en el que cada una se construi-
ria como hacedora de verdad de la que le antecede. De este modo, el modelo del plano incli-
nado no estaria localizado en el nivel de la teorfa newtoniana sino en un nivel inferior: serfa
parte de un conjunto de modelos que corresponden a una teoria en la que la fuerza de gra-
vedad es constante. En este sentido la teoria de Newton seria, a partir de las teorfas y mode-
los intermedios, «derivativamente» verdadera.

Si bien esta diferenciacion entre una interpretacion fuerte y una interpretacion débil de
la CS puede ser iluminadora en relacién al proceso de idealizacidn, no es lo suficientemente
poderosa como para desarticular el problema ya que incluso la versién débil continta ads-
cribiendo a la concepcién tedrico-dominante. En efecto, aun cuando los modelos no se de-
duzcan légicamente de una teoria sino que dependan de ella a través de estadios interme-
dios de idealizacion, sigue cumpliéndose que los modelos dependen de las teorias con el fin
de ser, directa o indirectamente, sus hacedores de verdad. Esta es precisamente la idea que se
pretende discutir en el presente trabajo. Como argumentaremos en los proximos apartados,
las contradicciones entre los modelos y las teorfas no son siempre producto de procesos de
simplificacién y/o aproximacién exigidos por cuestiones pragmaticas que pueden paulati-
namente eliminarse; sino que en ciertas circunstancias son constitutivas del propio proceso
de modelizacién.

Es importante recordar que, si la version estructuralista de la CS fuera una postura
instrumentalista, entonces no aceptaria la tesis (iv) (ver van Fraassen 1989, da Costa y
French 2003). De ser asi, ciertos aspectos de las observaciones anteriores no le aplicarfan.
En efecto, si la CS no fuera una perspectiva realista acerca de las teorfas cientificas (esto
es, una perspectiva que postula la posibilidad de adjudicar valores de verdad y asi grados
de confirmacidn a las teorias), serfa inocuo enfatizar el hiato existente entre la teorfa y
aquellos elementos (los modelos) que se instituirfan como garantias y/o instancias con-
firmatorias de las teorias. No obstante ello, el estructuralismo se encontraria aun com-
prometido con el punto de vista tedrico-dominante a través de su adhesién a las tesis (i),
(ii) y (ii).

Sin embargo tampoco resulta tan evidente que la versién estructuralista pretenda
desprenderse de la adjudicacion de valores de verdad a las teorfas. Es cierto que, en este
contexto, una teoria se define como un compuesto 7' = (K, I), donde K refiere al ntcleo
tedrico entendido como una estructura matemdtica que, en tanto entidad no lingiifstica,
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no es susceptible de ser verdadera o falsa, e I refiere a la aplicaciones propuestas. Pero
el estructuralismo también introduce la nocién de asercidn empirica, que expresa, me-
diante un enunciado susceptible de ser verdadero o falso, la relacion entre los sistemas
empiricos de los que se pretende dar cuenta y los modelos determinados. De este modo,
tal como afirman José Diez y Ulises Moulines (1997, 339) en cierta consonancia con la
postura de Le Bihan, se podria admitir que las teorias si pueden ser derivativamente ver-
daderas.

En definitiva, independientemente de la versién a la que se suscriba, la CS parece su-
poner la prioridad de las teorfas y, consecuentemente, una dependencia de los modelos res-
pecto de ellas.

3. Eldebate en torno del modelo de los heymanos London

En el presente contexto, el caso del modelo de los hermanos London (1935) sélo serd de
utilidad para identificar el nudo problematico sobre el cual este trabajo pretende interve-
nir. En consecuencia, no nos detendremos en el anélisis pormenorizado del modelo, ya
que esta tarea ha sido llevada a cabo por diversos autores (Cartwright, Shomar y Sudrez
1995, French y Ladyman 1997, Sudrez 1999, Cartwright y Sudrez 2008). El propésito
serd identificar el nucleo argumentativo de la discusién, clarificando no sélo las diferen-
tes posiciones en disputa, sino también el estado en el que se encuentra actualmente el
debate.

Repasemos brevemente el problema suscitado en torno a los superconductores para
evaluar su relevancia en el tema aqui planteado. En 1911, Heike Kammerlingh-Onnes y
su alumno Gilles Holst descubrieron que la resistencia eléctrica del mercurio sélido cafa
abruptamente cuando se lo enfriaba a cierta temperatura critica 7. cercana al cero abso-
luto. Esto se generalizé para diferentes materiales: para temperaturas 7' < T, donde 7. de-
pende del tipo de material, se genera una «transicion de fase» que convierte un conductor
en un superconductor que permite el paso de corriente indefinidamente con una disipacion
insignificante de energfa. En 1933, Walther Meissner y Robert Ochsenfeld encontraron
que, en presencia de un campo magnético, el superconductor «expulsa» todo el flujo mag-
nético interior. Se denominé «efecto Meissner» al hecho de que el campo magnético se
hace nulo dentro del superconductor. Lo desconcertante del caso se debia al hecho de que
las variaciones de temperatura no introducian modificacion alguna en la estructura crista-
lina del material que justificara el cambio de comportamiento. En efecto, la ley de Faraday
(rot E = —dB/dt) predice que, si el campo eléctrico E es nulo, se tiene que cumplir que la
derivada temporal del campo magnético B también sea nula y, por lo tanto, el campo mag-
nético B debe mantenerse constante en el tiempo. Segtn esta ley (o, en general, segtn las le-
yes de Maxwell), el flujo magnético a través de un metal no puede cambiar por modificarse
la temperatura a un valor 7'< 7.

El primer modelo exitoso que pudo dar cuenta del llamado ‘efecto Meissner’ al tratar
un material ferromagnético (material cuyos momentos magnéticos se alinean frente a un
campo magnético intenso) como diamagnético (material en cuyo interior se crea un campo
magnético inducido opuesto al campo magnético aplicado exteriormente) fue el formulado
por Fritz y Heinz London en 1935. Segtin el modelo, un mismo material, que es ferromag-
nético a temperaturas superiores a la temperatura critica 7., puede comenzar a compor-
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tarse fenoménicamente de modo diamagnético por debajo de 7. En funcién a ello los her-
manos London formularon una ecuacién para describir el indice o rango de expulsién del
campo magnético:

V2B=1:2B (1)

donde la penetracién de London 1, que mide el grado de penetracién del campo magné-
tico en el superconductor, depende de la cantidad de electrones por unidad de volumen que
se encuentran en estado superconductor.

Mas all4 de los detalles técnicos mediante los cuales los hermanos London retuvie-
ron las ecuaciones de los modelos cldsicos que le permitian conservar la resistencia cero
mientras introducian determinadas ecuaciones propias del diamagnetismo (ver Sudrez
1997, 1999, Sudrez y Cartwright 2008), lo que aqui resulta relevante es resaltar el ca-
racter fenomenoldgico del modelo: éste fue generado a partir de correcciones inducidas
por el propio fendémeno, es decir, por la observacion del efecto Meissner. En efecto, la ri-
queza epistémica de este caso estriba en que, como acuerdan los participantes del debate
(ver da Costa y French 2000, Sudrez 1997, Sudrez y Cartwright 2008), las correcciones
realizadas para dar cuenta del extrafio efecto no fueron generadas exclusivamente a par-
tir del electromagnetismo clasico ya que éste no brindaba motivo alguno para considerar
ciertos materiales ferromagnéticos como diamagnéticos cuando adquirian su tempera-
tura critica.

En este sentido para algunos autores, el modelo de los hermanos London, interpre-
tado como un modelo fenomenoldgico, pondria en cuestién el punto de vista teérico-
dominante de la CS, puesto que no seria la teoria, sino el fendmeno, el que se constitui-
ria como regente del proceso de modelizacién. Por ejemplo, Sudrez (1999) sostiene que
no es cierto que una buena teoria ya contenga implicitamente en si misma el modelo re-
presentativo adecuado en un sentido relevante. Si bien el modelo de los hermanos Lon-
don utiliza indudablemente recursos de la teorfa electromagnética cldsica, esta teorfa por
si sola no permitia formular el modelo sin el conocimiento empirico del efecto Meissner.
En definitiva, segin el autor, a diferencia de los supuestos de la CS, el modelo no fue y no
pudo haber sido creado por un proceso de des-idealizacién de la teoria electromagnética
vigente en 1933.

Asimismo, lo que merece cierta atencidn es el hecho de que los supuestos necesarios
para la construccién del modelo no sélo fueron instituidos ad hoc, sino que también impli-
caban algun tipo de contradiccién con la teoria vigente: a contramano de la teoria electro-
magnética aceptada en la época, se consideré un material ferromagnético como diamagné-
tico (ver andlisis detallado en Sudrez 1997, 1999). Sobre esta base, Mauricio Sudrez y Nancy
Cartwright (2008) consideran que el modelo de los hermanos London pone en crisis las te-
sis propias de la CS, ya que cuestiona el hecho de que los modelos dependan de las teorias y,
consecuentemente, sean sus hacedores de verdad.

En definitiva, el modelo de los hermanos London pondria de manifiesto la existen-
cia de modelos que no se desarrollan en términos derivacionistas a partir de un proceso de
des-idealizacion de la teoria. A su vez, la consecuencia epistemoldgica més importante en
relacién con el caso propuesto es que se presenta como un contraejemplo a la idea comun-
mente aceptada segun la cual es posible afirmar la verdad o inclusive la adecuacién empi-
rica de las teorfas a través del comportamiento de sus modelos. En efecto, una pregunta
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epistemoldgica relevante en el contexto de la discusion serfa: si los modelos no dependen
ni surgen exclusivamente de la teoria, la compatibilidad entre los modelos y los fenémenos
del mundo, ;aumenta el grado de verosimilitud de las teorias?; o, al menos, ¢se relaciona
con la verdad de la teorfa? N6tese que estas preguntas no dependen de los clsicos proble-
mas relacionados con los procesos de abstraccion y/o idealizacion sobre el sistema que se
pretende representar. Por el contrario, lo que aqui se pone en juego es la posibilidad de ob-
tener elementos en favor de la verdad de las teorias a partir del éxito de sus modelos, pues
precisamente lo que nos preguntamos es si puede decirse que las teorias posean algo asi
como «sus» modelos.

4. Dependencia y hacedores de verdad

El modelo de los hermanos London se convirtié en un ejemplo paradigmaitico en la discu-
sién acerca del papel de los modelos entre los partidarios de la CS, como Steven French,
James Ladyman, Otdvio Bueno y Newton da Costa (French y Ladyman 1997, 1998, 1999,
Bueno 1997, da Costa y French 2000, 2003, Ladyman 1998, 2002, French 1999, Bueno,
French y Ladyman 2002), y los partidarios de una concepcién instrumentalista, denomi-
nada en ocasiones concepcidn ‘foolbox’ de las teorias, cuyos principales representantes son
Sudrez, Cartwright y Towfic Shomar (Cartwright, Shomar y Sudrez 1995, Sudrez 1999,
2009, Suérez y Cartwright 2008). Ahora bien, los desacuerdos no giran en torno a los por-
menores técnicos del ejemplo ni al modo en que el modelo fue formulado. La pregunta que
se impone como piedra angular de las diferencias entre ambas posturas no es si efectiva-
mente el modelo de los hermanos London es fenomenolégico e independiente, sino, por el
contrario, ¢qué se entiende por fenomenoldgico y por independiente? En efecto, no se dis-
cute el hecho de que el modelo de la superconductividad no podia haber sido modificado
sin el descubrimiento del efecto Meissner, ya que fue este efecto el que permitié pasar de
la descripcion de los superconductores como materiales ferromagnéticos a su tratamiento
andlogo a materiales diamagnéticos; tampoco se discute que tal analogia no estaba legiti-
mada por la teoria vigente ya que el modelo fue construido mediante estrategias ad hoc no
respaldadas en la teorfa. Como veremos, las discrepancias involucran equivocos no recono-
cidos, que esconden el hecho de que los desacuerdos no resultan, como pareciera ser cuando
uno se aproxima por primera vez al tema, de una diferencia apreciable respecto de lo que se
entiende por ‘independencia’. Los desacuerdos se refieren més bien a la relevancia epistémica
de tal nocién en el marco de la filosofia de la ciencia en general y de la filosoffa de los mode-
los en particular; y principalmente, a las consecuencias que de tal independencia, unanime-
mente reconocida, pueden extraerse respecto de la funcién y el estatus de las teorias cienti-
ficas.

Pero entonces ;cé6mo debe entenderse la nocién de independencia?

En primer lugar, debe senalarse que existe un acuerdo general en cuanto a que depen-
dencia y deducibilidad no deben asimilarse: cuando los partidarios de la CS afirman que los
modelos dependen de las teorfas no pretenden con ello afirmar una relacién de deducibili-
dad. Esto tltimo lo ponderan especialmente aquellos autores revisionistas de la CS que, so-
bre la base de la distincién entre las versiones fuerte y débil, pretenden eludir las objeciones
aduciendo que los criticos no hacen més que caricaturizar la CS al concebirla, incorrecta-
mente, desde una interpretacion fuerte que asocia dependencia con deducibilidad.
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Sin embargo, como dijimos, y en detrimento a lo que opinan tales revisionistas, los
autores que critican la CS no pretenden establecer tal asimilacién. En efecto, lo que con-
sideran es que la cuestién de la dependencia teérica no se refiere a si existe una relacion
de deducibilidad de los modelos respecto de la teorfa (pues todos acuerdan que no la
hay), sino a cémo se justifican las modificaciones que se introducen en los modelos. La
pregunta, por tanto, no es por la relacién légica que existe entre la teorfa y los modelos,
sino hasta qué punto es posible aceptar o justificar un cambio en el modelo que no estd
legitimado o generado desde el marco tedrico sin que ello repercuta en el carcter episté-
mico de las teorfas.

Por otro lado, analizar de tal modo la dependencia y evidenciar la existencia de tales
cambios en donde la teoria no pareciera cumplir un papel rector, no significa, tal como
por momentos se interpreta, que para los criticos de la CS la teoria no cumpla ninguna
funcién en absoluto. En efecto autores como Steven French y James Ladyman errdneca-
mente leen las criticas de tal modo cuando afirman que «la construccién del modelo
de London y London no procedié fenomenoldgicamente, en el sentido de ser indepen-
diente de la teorfa. Mds bien se procedié considerando el contexto histérico previo y,
en particular, preguntindose qué podia retenerse de tal contexto a la luz del trabajo de
Meissner. Aun miés, la propuesta de London y London no se elaboré en un vacio ted-
rico» (French y Ladyman 1997, 382). Asimismo, Newton da Costa y Steven French
sostienen que «tales modelos pueden funcionar independientemente (...), pero no son
tan independientes de toda teorfa» (da Costa y French 2000, 124). Como afirmamos,
esta linea de defensa de la CS no da en el blanco ya que de ningtin modo los criticos de
la CS alegan que los modelos pueden formularse en un vacio teérico: «Por supuesto, es-
tamos de acuerdo en que el contexto tedrico amplio viene dado por las ecuaciones de
Maxwell —ése fue nuestro punto de partida—» (Sudrez y Cartwright 2008, 70). Pero
el punto a considerar es que no habia nada en la teoria electromagnética consabida hasta
1933 que permitiera usar la Ley de Ohm para algunos materiales y mantenerla suspen-
dida para aquellos que se convirtieran en superconductores; como asi tampoco habia
nada mds alld de la analogia con el diamagnetismo, que se produjo gracias al descubri-
miento del efecto Meissner, que habilitara a modificar las ecuaciones de modo que per-
mitieran dar cuenta conjuntamente tanto de la resistencia cero como de la expulsién del
campo magnético (para un desarrollo de las modificaciones en las ecuaciones ver Sudrez
1999 y French y Ladyman 1997 ).

En otras palabras, no se pretende afirmar la independencia absoluta de los modelos
respecto de las teorfas, ya que se reconoce que indefectiblemente éstas cumplen una fun-
ciéon. Lo que French, Ladyman y da Costa parecen no advertir es que, si bien los cientifi-
cos de la época se preocuparon por lo que podia retenerse de la teorfa vigente a la luz del
efecto Meissner, ello no invalida el hecho, claramente senalado por Suédrez y Cartwright
(2008), de que nada habia en ella que justificara la modificacién de los modelos existen-
tes para formular un nuevo modelo que, esencialmente, se impuso por motivos empiri-
cos.

Ademis es necesario aclarar, pues ello también ha dado lugar a malentendidos, que el
caso del efecto Meissner no evidencia meramente que la experiencia gufa el proceso de mo-
delizacion: esto, en general, es ineludible en ciencias ficticas y nadie lo pone en duda. Con-
secuentemente, cuando se afirma que el modelo de los hermanos London es un modelo fe-
nomenoldgico no se pretende sefalar el papel central de la experiencia en la formulaciéon
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del modelo, sino el hecho de que el modelo introduce modificaciones respecto de modelos
previos que, motivadas por la evidencia empirica, carecfan de un respaldo teérico en el con-
texto de la ciencia del momento.

En definitiva, el meollo del asunto no reside en negar la utilidad de las teorfas, sino en
determinar su funcién. En ocasiones, la linea de defensa de la CS se fundamenta sobre el su-
puesto de que los interlocutores prescriben algtin tipo de independencia absoluta de los mo-
delos respecto de la teoria. Por el contrario, la critica a la concepcidn tedrico-dependiente
no requiere ni supone una prescindencia de las teorfas. Simplemente advierte que los cam-
bios en los modelos no pueden ser interpretados como meras des-idealizaciones dirigidas a
representar los fenémenos con mayor detalle y precisién, sino que, en ocasiones, las rectifi-
caciones necesarias, aun cuando se dan en un marco tedrico de referencia, no estan legitima-
das por éste.

En el contexto de este debate, las diferencias conceptuales no se encuentran confinadas
al problema de la relacién entre teorias y modelos, sino que presentan consecuencias episté-
micas sumamente relevantes respecto del modo en que se interpreta la naturaleza y la fun-
cidn de las teorfas en la ciencia.

Bueno, French, Ladyman y da Costa pretenden minimizar las consecuencias epistémi-
cas de la ya reconocida independencia entre modelos y teorfa afirmando que tal indepen-
dencia es relativa y temporal ya que fue superada por el desarrollo de la ciencia: «un modelo
puede parecer «auténomox en el sentido de que, ez el momento en que fue propuesto, no
quedaba claro cémo podria obtenerse de una teoria de alto nivel de un modo mis o menos
directo» (Bueno, French y Ladyman 2002, 515) (ver también da Costa y French 2000). En
particular, el modo en que se instituyé el modelo de los hermanos London serfa una «ano-
malia» circunstancial y, por tanto, deberia ser considerado sélo como un modelo prelimi-
nar, superado por la teoria BCS, propuesta en 1957 por John Bardeen, Leon Cooper, y
John Robert Schrieffer, que postula unos nuevos portadores de carga denominados ‘pares
de Cooper’.

Para Suérez y Cartwright, en cambio, la relativa independencia de los modelos respecto
de las teorfas permitiria concebir el papel de las teorfas de un modo diferente del tradicio-
nal. Segtin estos autores, la teoria dejaria de ser una entidad a ser confirmada mediante sus
modelos precisamente porque, tal como muestra el caso de la superconductividad, no exis-
tirfa nada como «sus» modelos. Dado que algunos modelos no se obtienen a partir de las
teorfas, el éxito de aquéllos no aumentaria la confirmacién de éstas. En este sentido, la CS,
especificamente la tesis de cobertura o dependencia legal, no serfa una interpretacién ade-
cuada o suficiente para explicar la prictica cientifica. Por ello, Sudrez y Cartwright (2008)
abogan por una interpretacién de las teorias cientificas, no como estructuras abstractas sus-
ceptibles de ser verdaderas o falsas, sino como instrumentos utiles para la construccion de
modelos.

Los partidarios de la CS que conciben a los modelos como hacedores de verdad de las
teorfas no adhieren a esta tesis. Para defender esta posicion, asi como también para robus-
tecer la dependencia entre teoria y modelo frente a ejemplos como el de la superconducti-
vidad, utilizan la estrategia de relativizar la independencia en términos de un isomorfismo
parcial, de modo de evaluar el modelo de los hermanos London sobre la base de la estruc-
tura que éste pudo retener: «el valor heuristico de la analogia puede también ser explicado
en términos de similitud de estructura, entendida a su vez mediante el isomorfismo parcial
entre las estructuras tedricas involucradas» (French y Ladyman 1997, 384).
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Alcanzado este punto, la discusidn entre los defensores y los criticos de la CS parece
estancarse en una suerte de #7zpasse puesto que, habiéndose acordado acerca de la relativa
independencia del modelo respecto de la teorfa, las dos partes no acuerdan respecto de las
consecuencias epistémicas que de ello puede extraerse. Y el extensamente discutido caso del
modelo de los hermanos London, a pesar de su riqueza histérica y conceptual, no brinda
elementos suficientes para dirimir la cuestién en favor de una u otra postura. Por este mo-
tivo resulta interesante buscar algun otro caso que, en tanto ejemplo del modo en que se re-
lacionan teorias y modelos, permita incorporar aspectos ausentes en el caso de la supercon-
ductividad. Aqui propondremos el caso de los modelos utilizados en quimica cudntica, que
ha comenzado a ser tratado en la bibliografia filoséfica. Un ejemplo de ello es el articulo
de Olimpia Lombardi y Juan Camilo Martinez Gonzdlez (2012), que se pregunta acerca
de la ontologfa a la cual refiere la quimica cudntica. Ese trabajo se ocupa del problema de la
existencia de dos modelos incompatibles que se utilizan sin dificultades en la misma disci-
plina cientifica: enlace de valencia'y orbital molecular. En la préxima seccidn, por el contra-
rio, analizaremos el caso de teorias incompatibles que contribuyen a la formulacién de un
mismo modelo. La expectativa que subyace a esta propuesta consiste en que, aun cuando los
ejemplos propuestos no conduzcan a un acuerdo final acerca de la relacién entre teorfas y
modelos, brinden nuevos elementos que contribuyan a superar el estancamiento en el que
se ha sumido la discusion.

S. Modelos atémicos y moleculares: clasicidad en quimica cudntica

Con el advenimiento de la mecdnica cudntica en la década de 1920, el estudio de dtomos
y moléculas logré consolidar un espacio interdisciplinar denominado quimica cudntica,
donde se conjugan los dominios de la quimica y la fisica: quimica estructural y mecdnica
cudntica convergen en los intentos por describir la estructura molecular, propiedad que
cumple un papel central en la explicacion de las propiedades quimicas de las sustancias.

El modelo més basico en este campo disciplinar es el del &tomo de hidrégeno. Se trata
de un modelo de gran interés quimico, pues representa el sistema mads sencillo en este 4m-
bito, compuesto por un ntcleo (que contiene un protdén en el caso del protio) y un elec-
trén. Ademads, este modelo brinda las herramientas formales para la descripcidn de sistemas
polinucleares de uno o més electrones, como el de la molécula de hidrégeno (H,). Este mo-
delo cuenta con la ventaja de ser uno de los pocos sistemas de interés quimico que admite
una solucién exacta de la ecuacién de Schrodinger. Para todos los demds casos, sélo es po-
sible obtener soluciones aproximadas que generalmente estdn basadas en las soluciones del
dtomo de hidrégeno. Este modelo se puede generalizar para todos los sistemas monoelec-
trénicos, que se conocen como sistemas bidrogenoides, como, por ejemplo, el ion del dtomo
de helio, He*, y el ion Li**; del 4tomo de litio.

Para construir este modelo, formalmente se utiliza la ecuacién de Schrodinger indepen-
diente del tiempo o ecuacién de Schrédinger de estado estacionario:

H,¥Y,=EY, (2)
donde H, , es el operador Hamiltoniano total, que permite calcular los valores posibles de

la energia total del sistema representados por los E,, y los ¥, corresponden a la funcién de
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onda, elemento central de la mecénica cudntica en tanto representa el estado cudntico del
sistema. Esta ecuacién también puede concebirse como la ecuacion que brinda los autovalo-
res E, y los autoestados ¥, del operador Hamiltoniano.

Para encontrar las soluciones de la ecuacién de Schrédinger (2), el 4tomo de hidrégeno
se modela como un sistema compuesto de un nicleo de masa My carga e y un electrén con
carga —e y masa 72, donde e es la carga del electrén. El operador Hamiltoniano para este
tipo de sistemas contiene dos términos de energia cinética, uno para cada particula, y un po-
tencial asociado a la atraccién electrostdtica entre el nucleo y el electrén. Los términos de

energfa cinética del nucleo £, y del electrén E,, tienen la siguiente forma:
P2 2
Ey=—2 Eg =+t
N oM “om G)

e

donde P,y p, son los operadores de momento del nucleo y del electrén, respectivamente.
Para describir la interaccion entre ambas particulas puntuales se introduce el potencial de
Coulomb:

e2

_— 4
|RN—7€| ( )

donde R, y 7, son los operadores posicion del nicleo y del electrén respectivamente. El
Hamiltoniano total resulta, entonces:

2 2 2
Py  pi e

+ (5)
2M 2m, |RN —rf|

tot =

Cuando este Hamiltoniano se introduce en la ecuacién de Schrodinger (eq.(2)), se obtiene:

2 2 2
v, Pi ¢ \y_pw ©)
2M  2m, |R N —;’e|

cuya solucién brinda las valores posibles £, de la energfa total del sistema.

Para el caso de los sistemas polinucleares, como las moléculas, la modelizacién no es tan
sencilla, pues para obtener la solucién de la ecuacién de Schrédinger es necesario introducir
aproximaciones. Utilizando los subindices 2, §,... para designar a los nicleos y los subindi-
ces i, j,... para designar a los electrones, y llamando Z al nimero atémico de cada dtomo, el
Hamiltoniano total de una molécula genérica tiene la siguiente forma:

) ZZy B
oS Sy S I T Yy O

z<j —j

donde el primer término representa la energfa cinética de los nucleos, el segundo, la ener-
gia potencial debida a la interaccidn entre los nucleos, el tercero, la energia cinética de los
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electrones, el cuarto, la energia potencial debida a la interaccién entre los nucleos y los elec-
trones, y el ultimo, la energfa potencial debida a la interaccién de los electrones entre si. A
diferencia del caso de los sistemas hidrogenoides, este tipo de ecuacidn carece de solucion
analitica; por lo tanto, su tratamiento exige ineludiblemente la introduccién de aproxima-
ciones.

La aproximacién que se encuentra en el corazén mismo de la quimica cudn-
tica es la llamada aproximacién de Born-Oppenheimer (en adelante, ABO) (Born y
Oppenheimer 1927), que permite calcular los niveles de energfa de moléculas complejas
mediante el recurso de separar la funcién de onda de la molécula en su componente nuclear
y su componente electrénica. El éxito de la aproximacién depende del enorme valor de la
relacion entre las masas de los nicleos y las masas de los electrones; no obstante, incluso
en los casos donde no brinda resultados suficientemente precisos para los fines requeridos,
siempre se la utiliza como punto de partida de los calculos.

La ABO procede en dos pasos. En el primer paso, la energfa cinética de los nucleos (pri-
mer término de la eq.(7)) se elimina del Hamiltoniano total. Por lo tanto, el Hamiltoniano
electrénico resulta

— ZaZﬁ pzz _ Za L
He_ez(gﬁRa—RﬁV s . 622§—|n—Rﬁ‘+€2§jn—rj‘ (8)

donde ahora se suponen los nucleos fijos en el espacio. Esto significa que las posiciones nu-
cleares R ya no se representan mediante operadores, sino como escalares. Se trata de un
Hamiltoniano electrénico porque los tnicos operadores cudnticos corresponden a los elec-
trones. Con este Hamiltoniano A, en lugar del H, , se resuelve la ecuaciéon de Schrédinger
de la forma de la eq. (2). El segundo paso consiste en considerar un Hamiltoniano para los
nucleos donde la funcién de onda calculada en el primer paso juega el papel de campo ex-
terno.

Es claro que la aproximacién crucial de la ABO se introduce en el primer paso,
donde las interacciones entre los electrones y los nticleos son tratadas en términos de
electrones sometidos a un potencial coulombiano producido por nucleos fijos en posi-
ciones definidas. Precisamente por ello, este paso de la ABO se conoce como aproxima-
cidn de niicleo fijo (clamped-nucleus approximation), y constituye una estrategia basica en
quimica cudntica para la descripcién de la estructura molecular. En efecto, en la practica
el quimico cudntico comienza por postular una estructura dada por las posiciones fijas
de los nticleos en el espacio, tal como se supone en la quimica estructural (no-cudntica)
que se ocupa de la descripcién geométrica de las moléculas. Dicha estructura genera
una «superficie» de energia potencial en el espacio de las fases del sistema, «sobrex
la cual se calcula el comportamiento de los electrones. Los resultados de estos célculos
son los que finalmente se comparan con los resultados empiricos para conservar o des-
cartar la estructura geométrica previamente supuesta. Tal como afirma Hasok Chang
«asumiendo que el nucleo se encuentra fijo en el espacio en sus lugares «cldsicos», los
quimicos son capaces de usar la mecdnica cudntica para calcular otros aspectos de molé-
culas tales como longitudes y energfas de enlace precisas» (Chang 2015, 198; para una
discusion general acerca de la relacién entre quimica molecular y mecdnica cudntica, ver

Lombardi y Labarca 2005).
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La pregunta relevante aqui es como se justifica la aproximacion de nucleo fijo. La res-
puesta ingenua alude a la gran diferencia entre la masa M de los niicleos y la masa 72, de los
clectrones: puesto que M, es mucho mayor que 72, puede aplicarse el limite 72,/M, — 0. En
otras palabras, puede suponerse que la masa de los nucleos tiende a infinito y, como la ener-
gia cinética de un cuerpo de masa infinita es cero (ver eqs. (3)), los ntcleos tendrian energfa
cinética nula y, en consecuencia, se encontrarian en reposo en posiciones definidas. Desde
esta perspectiva, la ABO serfa tan inocua como las aproximaciones por limite que se utili-
zan en mecdnica cldsica.

Ciertamente, esta respuesta es inadecuada: aqui no nos encontramos en un dominio
clasico sino cudntico donde, como es bien sabido, las intuiciones clésicas generalmente no
funcionan. En efecto, el supuesto de nicleos fijos en el espacio se encuentra refiido con un
principio fundamental de la mecdnica cudntica. Segin el principio de indeterminacién de
Heisenberg, no es posible adjudicar simultdnecamente a una particula cudntica una posicién
definida y un momento (masa por velocidad) definido (para la relacién entre el principio
de indeterminacién y la contextualidad cudntica, ver Hughes 1989).

La respuesta que intenta mantenerse en el ambito cudntico es més pertinente que la an-
terior, si bien, como veremos, también presenta sus dificultades. El Hamiltoniano total de
la molécula H, , puede separarse en una parte cinética 7' (P ), que representa el movimiento
de los nicleos, y la parte electronica H, (ver ecuaciones (7) y (8)):

Hzoz=Tn(Pa)+He(Pi’n’Ra) (9)

El Hamiltoniano electrénico H, no es funcién de los momentos nucleares P, y, en conse-
cuencia, conmuta con las coordenadas nucleares R . Ademds, cuando se desprecia el mo-
vimiento de los nucleos, ambos Hamiltonianos pueden considerarse aproximadamente
iguales. Por lo tanto, las coordenadas nucleares R,. también conmutan con H, ,. Sobre
esta base, la aproximacién de nucleo fijo podria justificarse en los siguientes términos:
puesto que la molécula se encuentra en un estado estacionario su estado es un autoestado
de H, ,y, por lo tanto, tiene un valor definido de su energfa total; a su vez, si H, , tiene un
valor definido, las coordenadas nucleares R, que conmutan con ¢él, también tienen un
valor definido, y esto significa que se encuentran en posiciones definidas en el espacio.
Si bien aparentemente razonable, esta justificacidn encierra un supuesto no explicitado:
el valor definido de la energia. En efecto, los autoestados del Hamiltoniano H, , definen
una base (o una base de proyectores, si es degenerado) del espacio de Hilbert. Como afir-
man Olimpia Lombardi y Mario Castagnino (2010, 163): «Pero hay muchos otros ob-
servables que no conmutan con H, , los cuales definen diferentes bases. ;Por qué la au-
tobase de H, ,, y no de cualquier otro observable que no conmuta con H, , se elige para
expresar | ¥)? Ademds, el teorema de Kochen y Specker (1967) nos ensena que todos los
observables de un sistema cudntico no pueden tener valores definidos simultineamente;
por lo tanto, debe decidirse acerca del subconjunto «privilegiado» de observables con
valor definido. ¢{Por qué el Hamiltoniano H, , es uno de esos observables privilegiados?>»
(Los autores también discuten el supuesto del vinculo autoestado-autovalor y senalan sus
limitaciones).

Por lo tanto, la ABO no introduce una aproximacién que puede, en principio, elimi-
narse en un proceso de des-idealizacion, sino que se basa en supuestos que resultan contra-
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dictorios con uno de los principios de la propia teorfa sobre la que se aplica, o, al menos,
completamente ajenos a dicha teorfa. Para utilizar una analogfa en el 4mbito no cudntico:
no se trata de calcular el movimiento de un cuerpo sobre una superficie suponiéndola sin
friccion porque el rozamiento es muy bajo, sino de suponer en el 4mbito relativista que un
cuerpo se mueve a una velocidad superior a la velocidad de la luz. En el primer caso, el su-
puesto puede eliminarse reintroduciendo la friccién y obteniendo una descripcién més pre-
cisa del movimiento del cuerpo. El segundo caso, en cambio, viola uno de los principios ba-
sicos de la teorfa especial de la relatividad, por el cual ningiin cuerpo puede moverse a una
velocidad superior ala de la luz.

Es importante resaltar que la justificaciéon de la ABO no es una cuestién marginal en
la quimica, ya que se trata de un recurso que estd a la base de la definicién de la estruc-
tura molecular, que constituye «el dogma central de la ciencia molecular» (Woolley
1978, 1074); «la estructura molecular es tan central para las explicaciones quimicas que
explicar la estructura molecular es casi como explicar la quimica completa» (Hendry
2010, 183). Por lo tanto, los supuestos no-cudnticos ingresan en el nicleo mismo del
tratamiento de las moléculas. Como afirma Guy Woolley, mediante la descripcion de
la molécula a partir de «primeros principios» «no es posible siquiera calcular los pari-
metros mds importantes en quimica, esto es, aquellos que describen la estructura mole-
cular» (Woolley 1978, 1074). El autor considera que la imposibilidad de determinar la
geometria de la molécula mediante la mecdnica cudntica prueba que el concepto de es-
tructura molecular no es mds que una «poderosa ¢ iluminadora metéfora» (Woolley
1982, 4).

En general, quienes defienden la reduccion de la quimica molecular a la mecénica cudn-
tica tienden a subestimar la ruptura conceptual entre ambos dmbitos y confian en que las
entidades de la quimica molecular pueden ser caracterizadas exclusivamente en términos
cuanticos. Este es el caso del quimico cudntico Hinne Hettema, quien en su libro Reducing
Chemistry to Physics (2012) caracteriza la relacién entre quimica vy fisica desde lo que de-
nomina un concepto nageliano «naturalizado» de reduccién, que debilita el esquema re-
ductivo original. Adoptando una visién Lakatosiana, reconoce no obstante que la ABO se
ubica en el ntcleo duro del programa de investigacion en quimica cudnticay es lo que «nos
permite poner entre paréntesis temporalmente algunos de las inquietudes de principio que
surgen de la aplicacién de la teorfa cudntica a la quimica» (2012, 190). Incluso més alld del
caso de la ABO, Hettema admite que la aplicacién de la mecénica cudntica a la quimica
exige la formulacién de modelos no basados en principios («unprincipled> ), los cuales «in-
troducen una serie de supuestos que son inadmisibles desde un punto de vista basado en
principios» (2012, 314). Segun el autor, la practica efectiva de la quimica cudntica pone de
manifiesto que las estrategias propias de la disciplina «pueden sacar los conceptos de con-
texto y reutilizarlos de un modo no admisible para la teoria en la cual tales conceptos fue-
ron originalmente introducidos» (2012, 337) (para una revisién critica del libro de Het-
tema, ver Lombardi 2014).

Hasta aqui se ha considerado el problema de la justificacion de la aproximacion de nd-
cleo fijo propia de la ABO. Sin embargo, la formulacién de modelos moleculares conlleva
dificultades que no dependen de la ABO y que podrian subsumirse, siguiendo a Woolley
y Sutcliffe (1977), bajo el nombre del problema de la simetria’. En efecto, si las interaccio-
nes entre los componentes de la molécula son coulombianas, las soluciones de la ecuacidn
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de Schrodinger poseen simetria esférica, resultado independiente y previo a toda aproxi-
macion. Esto significa que, seglin la mecdnica cudntica, una molécula en un autoestado
de energfa no podria poseer propiedades direccionales. Sin embargo, como es bien sabido,
la asimetria de las moléculas poliatdmicas es esencial para la explicacién de su comporta-
miento quimico. Robin Hendry considera el caso del 4cido clorhidrico, que posee una dis-
tribucién asimétrica de carga que explica su comportamiento dcido y su punto de ebulli-
cién; sin embargo, de acuerdo con la mecdnica cuéntica, el valor esperado del momento
bipolar de una molécula en un autoestado arbitrario del Hamiltoniano total de la molécula
es siempre cero (Hendry 2010).

Un caso particularmente relevante que pone de manifiesto el problema de la simetria
es el caso de los isdmeros dpticos. Se denominan isémeros los compuestos cuyas molécu-
las tienen el mismo nimero del mismo tipo de dtomos, pero difieren en propiedades fi-
sicas y/o quimicas. En el caso de los isémeros dpticos o enantiémeros, cada miembro del
par es una imagen especular del otro, y se los distingue como dextrdgiros o levégiros por
su propiedad de rotar el plano de polarizacién de la luz polarizada en direcciones opues-
tas. La propiedad que distingue a los miembros de un par de isémeros dpticos se deno-
mina quiralidad. Las moléculas quirales tienen una importante funcién en las reacciones
enzimdticas de sistemas biol6gicos: muchas drogas farmacolégicas son quirales, y general-
mente s6lo uno de los miembros del par exhibe actividad bioldgica. Por ejemplo, el aspar-
tamo es un agente edulcorante con dos enantiémeros: uno de ellos es mas de cien veces
més dulce que la sacarosa; el otro es insipido o ligeramente amargo. Un caso dramatico
de la diferente actividad bioldgica de los enantidmeros fue el de la talidomida, una droga
de féormula molecular C ;H, N,O, lanzada al mercado en 1957 para calmar las nduseas
durante el embarazo: mientras uno de los enantiémmeros tenfa el efecto deseado, el otro
era un agente teratégeno que causé terribles malformaciones en decenas de miles de ca-
sos. Sin embargo, puesto que el Hamiltoniano de una molécula sélo depende de las dis-
tancias entre sus componentes, en ambos enantiémeros el Hamiltoniano es exactamente
el mismo. En este sentido la mecdnica cudntica por si sola no puede dar cuenta de la iso-
merfa. Esto es considerado por muchos quimicos cudnticos como uno de los problemas
centrales de la disciplina. En palabras de Woolley (1998, 3), «la existencia de isomeria, y
la propia idea de estructura molecular que la racionaliza, permanece como un problema
central para la fisico-quimica». Y mds recientemente: «jClaramente, entonces, un au-
toestado de A no corresponde a una molécula clasica con estructura! Esta observacién
plantea la pregunta: ;cudles son las ecuaciones que determinan el estado cudntico de las
moléculas? M4s alld de la aproximacién BO [Born-Oppenheimer], no tenemos idea.»
(Sutcliffe y Woolley 2012, 416).

En definitiva, en la construccion de los modelos moleculares intervienen dos dominios
tedricos: el clésico y el cudntico. El dominio cuédntico aporta la ecuacién de Schrodinger
para la determinacién de los niveles de energfas. El dominio clésico, a través de la quimica
estructural, aporta la geometria de la molécula, dada por las posiciones fijas de los nucleos
en el espacio. Ambos dominios tedricos conceptualmente incompatibles contribuyen esen-
cialmente a la construccién de los modelos moleculares.

El caso de los modelos utilizados en quimica cudntica brinda una nueva perspectiva
para abordar el problema de la relacién entre teorias y modelos. A diferencia del modelo
de London y London del efecto Meissner, asi como de otros ejemplos tratados en la bi-
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bliografia —como el modelo de fluidos viscosos formulado en 1904 por Ludwig Prandtl,
estudiado por Margaret Morrison (1999)—, los modelos moleculares no son modelos fe-
nomenoldgicos que surgen directamente de los insumos que suministra la actividad ex-
perimental en un cierto entorno teérico, sino que se trata de constructos altamente ted-
ricos, cuyas consecuencias empiricas se contrastan indirectamente. Pero lo mds relevante
respecto de la discusién que aqui abordamos es que los modelos no se construyen sobre
la base de aproximaciones que pueden ir eliminidndose paulatinamente para alcanzar una
descripcién mds precisa, sino que uno de los supuestos que incorporan resulta incompa-
tible con los principios de la teorfa fundamental sobre la que supuestamente se basan. En
el caso de la superconductividad, la relativa independencia del modelo respecto de la teo-
ria vigente admite ser interpretada, como lo hacen los defensores de la CS, como provi-
soria y «remediable» con el ulterior desarrollo de la ciencia. En el caso de los modelos
moleculares, la utilizacién de teorias incompatibles no es un recurso contingente a ser
superado, sino que se encuentra en el nicleo mismo de la quimica cudntica como disci-
plina cientifica. Como afirma Hasok Chang: «Podria decirse que la mecénica cudntica
de Schrodinger, ya desde su primer uso para un sistema de la vida real, nacié con el su-
puesto del nicleo fijo. Debe enfatizarse nuevamente que esto no es algo que surge por la
necesidad de aproximacidn, sino algo entretejido en la propia trama de la teoria cudntica
elemental. El marco tedrico de la mecdnica ondulatoria de Schrédinger no brinda margen
alguno para teorizar acerca del estado del ntcleo» (Chang 2015, 199). En otras palabras,
adscribir cardcter provisorio y superable al modo en que se recurre a teorfas incompati-
bles en quimica cudntica no es méds que adscribir cardcter provisorio a la mecanica cudn-
tica misma, una tesis que puede resultar razonable en el marco de la filosofia de la ciencia,
pero que es l6gicamente previa a la discusion sobre la relacién entre teorfas y modelos y
que no se relaciona con ella.

Precisamente por sus peculiares caracteristicas, el caso de los modelos moleculares de
la quimica cudntica brinda nuevos elementos a la discusion entre los defensores y los criti-
cos de la CS respecto de la relacion entre teorfa y modelos. Habiendo aceptado ambas par-
tes una independencia relativa y parcial del modelo respecto de la teoria, sin embargo no
acuerdan respecto de las consecuencias epistémicas que de ello puede extraerse. Puesto que
el caso de los superconductores no logra dirimir la cuestién, la discusién parece haberse es-
tancado sin producir nuevos argumentos. El andlisis de los modelos moleculares puede cola-
borar a superar este impasse, en la medida en que obliga a repensar el papel de las teorias en
la practica cientifica.

En efecto, siendo que un modelo molecular involucra teorias incompatibles, cabe pre-
guntarse respecto a cudl de ellas el modelo en cuestién se constituye como hacedor de ver-
dad. En otras palabras, hasta qué punto es posible continuar sosteniendo que el principal
papel que cumplen los modelos en ciencia es el ser elementos de prueba confirmatorios de
la teorfa. La existencia de modelos que integran constructivamente y de un modo empirica-
mente exitoso teorfas incompatibles puede utilizarse incluso como argumento para poner
en cuestion la interpretacion realista de las teorias cientificas.

Podria argiiirse que, a pesar de lo recién senalado, las teorias contintian represen-
tando principios directrices en el quehacer cientifico. Si bien esto es cierto, no consti-
tuye un contra-argumento en favor de la concepcidn teérico-dependiente de los mode-
los. En efecto, el caso de los modelos moleculares no pretende mostrar que las teorias no
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cumplen funcién alguna en la construccién de los modelos. Por el contrario, en este caso
las teorias juegan un papel protagdnico en la medida en que no se trata de modelos feno-
menoldgicos sino altamente tedricos. Pero el hecho de que las teorfas sean necesarias no
implica una relacién de dependencia entre éstas y los modelos. En efecto, los modelos
moleculares, si bien contienen elementos o principios prescriptos por las teorias, se cons-
tituyen auténomamente ya que toman de ellas sélo aquello que necesitan para represen-
tar las moléculas, sin importar si tales elementos generan o no contradicciones en el 4m-
bito tedrico.

En definitiva, el caso propuesto contribuye a repensar las pretensiones realistas de las
versiones tradicionales de la CS en favor de una visién instrumentalista de las teorifas. Asi-
mismo, la CS en su versién instrumentalista se podria encauzar sélo mediante una adecuada
y profunda flexibilizacién de la nocién de dependencia entre teorias y modelos, de modo tal
que la misma permitiera dar cuenta de la incompatibilidad teérica en los modelos propios
de la quimica cudntica aqui presentados.

6. Conclusiones

En el presente trabajo hemos intentado contribuir al debate acerca de la relacién entre las
teorfas y los modelos utilizados en la practica de la ciencia a través de un ejemplo cientifico
no tradicionalmente analizado en este contexto de discusion. Los modelos moleculares pro-
pios de la quimica cudntica presentan la peculiaridad de integrar ineludiblemente teorias
incompatibles, provenientes de los dominios cldsico y cudntico. Esta caracteristica puede
utilizarse para argumentar no sélo que las teorias no «contienen» en si mismas el conjunto
de todos sus modelos, sino y fundamentalmente que los modelos se construyen de un modo
independiente de las teorfas: un modelo no lo es de una teorfa particular respecto de la cual
funciona como hacedor de verdad y/o elemento confirmatorio. Los modelos moleculares
adquieren una estatus auténomo puesto que integran elementos tedricos de diferentes do-
minios, incluso incompatibles, en la medida en que resultan pragmaticamente necesarios.
Por ello, la independencia de los modelos respecto de las teorfas no es meramente proviso-
ria y contingente, sino que adquiere un carcter conceptual en tanto constitutiva del propio
proceso de modelizacién. Sobre esta base, el caso de los modelos moleculares parece abonar
el terreno para una concepcién instrumentalista de las teorias cientificas, a la manera del
enfoque toolbox, segin el cual las teorfas deben considerarse como herramientas ttiles para
la construccién de modelos.

Es interesante sefialar que la tolerancia a la incompatibilidad que presenta la quimica
cudntica no es exclusiva del caso en que se incorporan elementos tedricos incompatibles en
un mismo modelo. Esta disciplina también pone de manifiesto dicha tolerancia cuando for-
mula modelos incompatibles para obtener las funciones de onda de prueba para sistemas
moleculares: como ya fue sefialado, los enfoques de enlace de valencia y de orbital molecu-
lar, ademés de incorporar la aproximacion de nucleo fijo, incluyen supuestos conceptuales y
cualitativos diferentes acerca de naturaleza misma de las moléculas (ver Lombardi y Marti-
nez Gonzélez 2012). Para el enfoque de enlace de valencia, las moléculas estdn compuestas
por sus dtomos constituyentes, en los cuales los electrones tienen una ubicacién localizada;
es decir, los electrones se encuentran asociados a un nucleo particular. Por su parte, desde la
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perspectiva del enfoque del orbital molecular, la molécula se concibe como una nueva en-
tidad en la cual los 4tomos constituyentes ya no pueden ser identificados: por lo tanto, los
electrones se encuentran totalmente deslocalizados, esto es, no pueden asignarse a un dtomo
particular. No obstante, ambos modelos se utilizan de un modo fructifero, constituyéndose
como elementos centrales de la quimica cudntica.

Esta tolerancia a la incompatibilidad que manifiesta la quimica cudntica (y la qui-
mica en general) abre nuevas perspectivas para ulteriores reflexiones. En particular, podria
preguntarse en qué medida la visién tedrico-dominante anclada en las propiedades 16gi-
cas de las teorfas cientificas ha sido influida por una suerte de «imperialismo de la fisica»
(Scerri 2000, 421) predominante en la filosoffa de la ciencia tradicional. Durante las dlti-
mas décadas, la filosofia de la ciencia ha incorporado el estudio de otras disciplinas cientifi-
cas, como la quimica, con sus propias especificidades tedricas, pragmaticas y metodoldgicas.
Este movimiento de apertura puede conducir a reconsiderar el modo en el que se concibe la
actividad cientifica. No obstante, esta cuestion se encuentra mas alla de los limites del pre-
sente articulo y podra ser objeto de ulteriores trabajos.
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