Los orbitales cuanticos y la autonomia del mundo quimico
(Quantum Orbitals and the Autonomy of the Chemical World)

Mariana CORDOBA y Juan Camilo MARTINEZ

Recibido: 10.06.2013
Version Final: 24.10.2013

BIBLID [0495-4548 (2014) 29: 80; pp. 261-279]
DOI: 10.1387/theotia.9919

RESUMEN: El analisis del concepto de orbital permite argumentar—en oposicién a una propuesta reciente en filosofia
de la quimica—que no es posible defender la autonomia ontolégica de la realidad quimica respecto de la fi-
sica, sobre la base de una ruptura conceptual entre una interpretacién quimica del concepto y otra propia
de la mecanica cuantica. Esto es asi porque no existen tales interpretaciones distintas del concepto de orbi-
tal, sino que, por el contrario, este concepto en quimica cudntica y en quimica estructural proviene de la
mecanica cuantica.
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ABSTRACT: The analysis of the concept of orbital allows us to argue that—in opposition to a recent position in phi-
losophy of science—it is impossible to defend the autonomy of the chemical reality in regard to physical
reality, appealing to the idea that there is a conceptual rupture among a chemical interpretation and a quan-
tum interpretation of the concept. This is the case because there are not two different interpretations of the
concept of orbital. On the contrary, the concept involved in structural chemistry and in quantum chemistry
comes from quantum mechanics.

Keywords: ontological autonomy of chemistry; quantum chemistry; monoelectronic wave functions; ontological
reduction; structural chemistry.

1. Introduccion

La relacién interdisciplinar entre quimica y fisica constituye uno de los problemas mas
discutidos en la filosoffa de la quimica desde sus inicios. En esta discusion se destaca
el debate en torno a la reducciéon de la micro-quimica a la mecanica cuantica. A la
cuestion de si es posible esta reduccion se han ofrecido respuestas que configuran po-
siciones distintas e incluso contradictorias entre si (¢ por ejemplo, Primas 1983, Sce-
rri 2000, 2004, Scerri y Mclntyre 1997, Vemulapalli y Byerly 1999, van Brakel 2000).
En este contexto, el analisis del concepto de orbital ha generado una amplia polémica.
En el presente trabajo nos detendremos en una posicién que, tendiente a defender
la autonomia del mundo quimico respecto del mundo poblado por las entidades y
propiedades propias de la fisica, apela a la imposibilidad de reduccién ontolégica pre-
cisamente a partir del analisis del concepto de orbital. Esta es la posicién defendida
por Olimpia Lombardi y Martin Labarca (2005, 20006; ¢fr. también Labarca y Lombardi
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2010a, 2010b, Lombardi y Castagnino 2010), quienes rechazan el reduccionismo onto-
légico y adoptan la perspectiva del realismo pluralista de rafz kantiana desarrollado por
Lombardi y Ana Rosa Pérez Ransanz (2011, 2012). Lombardi y Labarca argumentan
que la ontologia de la quimica molecular presenta el mismo stafus ontolégico que la
ontologia de la mecanica cuantica. Uno de los casos que, segin los autores, permite
aplicar este marco filoséfico es, precisamente, el de los orbitales: sostienen que hay
una diferencia de interpretacién que se brinda al concepto de orbital en quimica y en
fisica, y argumentan en favor de la posiciéon pluralista a partir de la comparaciéon de
ambas interpretaciones.

En este articulo nos proponemos analizar el concepto de orbital y contraponer los
resultados de nuestro examen al resultado que arroja el analisis que de tal concepto
hacen Lombardi y Labarca. Consideramos que la relevancia de discutir acerca de la
posicién de estos autores se debe al hecho de que sus trabajos han cobrado una gran
relevancia en la filosoffa de la quimica reciente. Prueba de ello es la amplia repercusion
que han tenido y la cantidad de discusiones que han motivado.

Nuestro objetivo fundamental consiste en argumentar que no es posible defender
la autonomia del mundo quimico a partir del analisis del concepto de orbital, dado que
no existe una ruptura conceptual entre dos interpretaciones distintas, una quimica y
otra fisica, de dicho concepto. Si esto es asi, no deben buscarse en esta pretendida rup-
tura razones para defender la independencia del mundo quimico. Para cumplir nuestro
objetivo, formularemos tres criticas a la posicién de Lombardi y Labarca. En primer
lugar, (1) la denominacién de guimica molecnlar es demasiado amplia; por ello, la pro-
puesta pluralista de los autores no logra elucidar las categorias y conceptos propios de
la quimica molecular, ni la teorfa quimica que permita determinar qué son los orbitales
sin apelar a la fisica. Aun asi, (2) no hay una interpretaciéon especifica del concepto de
orbital en el ambito de la quimica. Por el contrario, el concepto de orbital involucrado
en la quimica pertenece a la quimica cuantica y, por tanto, no se diferencia del concep-
to involucrado en la mecanica cudntica. Por dltimo, (3) la quimica cuantica no tiene
una teorfa propia, sino que presenta una importante deuda tedrica con la mecdnica
cudntica, de modo que el concepto de orbital debe ser caracterizado apelando al mar-
co conceptual de la mecdnica cuantica.

Para articular estas tres criticas sera necesario exponer en qué consiste el pluralismo
ontolégico de raiz kantiana (Seccién 2) y, en particular, cémo el pluralismo ha sido
aplicado a la quimica (Seccién 3). Reconstruiremos, asimismo, los argumentos que se
proponen defender la autonomia del mundo quimico a partir del analisis del concepto
de orbital (Seccién 4). Finalmente, en la Secciéon 5 presentaremos en detalle nuestras
criticas.

2. El pluralismo ontoldgico de raiz; kantiana

El pluralismo ontolégico que proponen Lombardi y Pérez Ransanz (2011, 2012) es
una posicién epistemologica que se asume como un tipo peculiar de realismo cientifi-
co. Desde esta perspectiva se analizan las relaciones intertedricas, interviniendo en las
discusiones especificas del ambito de las filosoffas de las ciencias particulares, por me-
dio de una exhaustiva critica al reduccionismo.

Theoria 80 (2014): 261-279



Los orbitales cudnticos y la autonomia del mundo quimico 263

Las autoras recorren ciertas distinciones en posiciones tradicionales de la filosofia
de la ciencia, con el objetivo de sefialar que su posicién se aleja de lo que denominan
realismo metafisico, tesis que engloba el realismo metaffsico en sentido estricto y el
realismo gnoseoldgico. El realismo metafisico en sentido estricto es la tesis segin la
cual la realidad misma, entendida como totalidad de objetos y con una determinada es-
tructura, existe independientemente del sujeto en tanto que sujeto cognoscente. De
acuerdo con ello, la objetividad de lo real es independiente del acto de conocimiento
del sujeto, el cual no interviene en la constitucién de la objetividad. Que la realidad es-
ta determinada significa que hay categorias y clases unicas y absolutas que fijan o es-
tructuran la realidad en sus items ontolégicos existentes, con sus propiedades y rela-
ciones esenciales. Por su parte, el realismo gnoseoldgico, tal como es caracterizado por
las autoras, es la posicion segun la cual es posible conocer esa realidad determinada, al
menos aproximadamente.

Para comprender en qué consiste el pluralismo ontolégico de Lombardi y Pérez
Ransanz es necesario sefialar que las autoras reivindican la inspiracién kantiana de su
propuesta. Tal inspiracién se manifiesta, en primer lugar, en el hecho de que el realis-
mo pluralista comparte con la filosofia de Kant el rechazo del realismo metafisico. En
segundo lugar, toman de la filosoffa kantiana la conviccién de que todo aquello que
llamamos “objeto”, del tipo que sea, esta constituido en el marco de nuestro esquema
categorial y es, por tanto, “objeto para nosotros”. Los objetos de conocimiento son
construcciones de nuestra espontaneidad intelectual con arreglo a los conceptos pu-
ros; no son cosas preexistentes de las cuales la mente tiene noticia. El objeto consti-
tuido y conocido, el objeto empirico, “no es una unidad preexistente, presentada apar-
te de los datos sensibles, que comparamos con estos para cerciorarnos de si efectiva-
mente corresponden a ella o no. Sélo los datos nos dan el objeto; pero tampoco ellos
nos lo dan de suyo; lo dan, lo hacen presente sélo en la sintesis que los refiere a él, que
al enlazarlos bajo su concepto, lo construye. El objeto empirico es objeto fenoménico;
conocerlo es constituirlo, sintetizarlo. La sintesis opera regida por los conceptos puros
del entendimiento o categorias” (Torretti 1980, 500).

De acuerdo con el realismo pluralista, el objeto de conocimiento resulta de la sinte-
sis que opera de acuerdo con los conceptos del entendimiento o categorias. Esto signi-
fica que los objetos resultan de la constitucion que nuestro esquema conceptual-
categorial efectda sobre el material nouménico. S6lo accedemos a aquello que, de al-
gun modo, se nos da a nosotros, sujetos de conocimiento, y a lo cual imponemos al-
guna forma. En otras palabras, la realidad misma del objeto no es independiente de la
estructura de la subjetividad: ni la existencia del objeto, ni lo que el objeto sea, ni la de-
terminacién de sus propiedades es independiente de dicha estructura. En este sentido
se comprende el rechazo del realismo metafisico por parte de Kant. Este rechazo
constituye la inspiraciéon fundamental de la concepcién epistemolégica de Lombardi y
Pérez Ransanz.

De acuerdo con el realismo pluralista, entonces, el conocimiento cientifico es
conocimiento de fenémenos en sentido kantiano. Este realismo pluralista también se
inspira en el realismo internalista de Hilary Putnam (1981), aunque se distancia, en
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algunos aspectos fundamentales,! de la posicién de este filésofo. El realismo interna-
lista, entonces, agrega a esta nocién de objeto constituido una visioén historicista por
medio de su tesis de la relatividad conceptual. En efecto, la postura de Putnam se aleja de
la filosofia kantiana en un aspecto fundamental; las categorias, segiin Kant, son abso-
lutas, son las estructuras del sujeto trascendental unico, de modo que no cabe la posi-
bilidad de pensar que las categorias mismas se modifiquen o cambien con el tiempo.
Para Putham—y en esto consiste la tesis de la relatividad conceptual—ningin concep-
to y ninguna categorfa tiene una interpretacién unica o absoluta. De este modo, se
acepta que existen esquemas conceptuales alternativos, no convergentes ni reducibles
a un esquema unico.

La tesis de Putnam de la relatividad conceptual conduce asi al pluralismo ontoligico: es
posible disponer de concepciones del mundo con ontologias distintas, incluso incompati-
bles, que resulten adecuadas en determinados contextos, de acuerdo con ciertos in-
tereses y objetivos. Por esta razén, la pregunta acerca de gué cosas hay en el mundo re-
quiere de la especificacion del marco conceptual en el que se formula la pregunta y se pre-
tende responderla. Una vez adoptado un marco conceptual, tiene sentido preguntarse
qué hechos y objetos existen y pueden ser descubiertos.

Si se dispone de concepciones del mundo con ontologfas distintas, tales ontologias
son genuinamente inconmensurables, de modo que la tesis de la inconmensurabilidad
(Kuhn 1970, Feyerabend 1962), considerada desde una perspectiva fundamentalmente
ontoldgica, constituye un componente fundamental del realismo pluralista. La incon-
mensurabilidad que adopta el realismo pluralista debe ser comprendida en términos de
diferencia entre ontologfas constituidas por esquemas conceptuales diversos. Es nece-
sario destacar que, de acuerdo con Lombardi y Pérez Ransanz, la diferencia entre on-
tologias concierne no solo a las clases que estructuran los diversos mundos, sino inclu-
so a la existencia misma de entidades individuales. Desde esta perspectiva, la idea de
inconmensurabilidad es consistente con un pluralismo ontolégico que renuncia a la
idea de que existen entidades auto-identificantes, entidades ultimas y fundamentales en
una realidad independiente tanto de los sujetos en tanto que sujetos cognoscentes,
como de sus esquemas conceptuales.

Mientras que la posicién de Putnam fue discutida principalmente en el marco del
problema del cambio teérico, Lombardi y Pérez Ransanz insisten en la aplicacién del
pluralismo ontolégico a las relaciones interteéricas sincrénicas: vinculos cientificamen-
te relevantes entre distintas teorfas cientificas efectivamente exitosas, aceptadas simul-
taneamente por la comunidad cientifica. Actualmente la discusién en torno a las rela-
ciones interteéricas sincrénicas cobra una especial relevancia en el marco de la refle-
xi6én de las filosoffas de las ciencias particulares, y el caso particular de relacién inter-
teérica que ha sido el innegable protagonista del debate es el caso de la reduccién. El
pluralismo ontoldgico de raiz kantiana que defienden Lombardi y Pérez Ransanz pre-

! En particular, Lombardi y Pérez Ransanz se alejan de la formulaciéon de Putnam, en primer lugar, por-
que sostienen que Putnam no logra, en su propuesta, una adecuada clucidacién de la nocién de es-
quema conceptual. También se distancian de su realismo internalista al adoptar una nocién de verdad
como adecuacién, que las autoras consideran mas acorde con un realismo genuino. No nos deten-
dremos en estas diferencias puesto que esto nos alejarfa del propésito del presente trabajo.
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senta la fuerte conviccién de que las relaciones intertedricas no deben ser interpreta-
das como vinculos reductivos, configurando una posicién enérgicamente anti-
reduccionista.

Dentro de las aplicaciones del realismo pluralista, nos interesa especialmente su
empleo en quimica, particularmente, el modo en que el pluralismo sincrénico se ha
aplicado a la relacién entre quimica y fisica. De esta cuestién nos ocuparemos en la
seccion siguiente.

3. El pluralismo ontoldgico en quimica

En el articulo “The ontological autonomy of the chemical world”, Lombardi y Labar-
ca (2005) exponen sus criticas al reduccionismo epistemolégico en ciencia y argumen-
tan que no es posible reducir la quimica a la fisica. Cuando los autores hablan del reduc-
clonismo epistemoldgico, tienen en mente la cldsica nocién filoséfica de reduccion delinea-
da por Ernst Nagel (1961), de acuerdo con la cual una teorfa se reduce a otra cuando
la primera se deduce de la segunda en conjuncién con ciertos enunciados denominados
leyes puente.

El rechazo de Lombardi y Labarca de la reduccién se enmarca en un rechazo—
mas amplio—de toda forma de dependencia epistemoldgica. Pero la aportaciéon mas
importante de este articulo—evidente en las multiples repercusiones que ha generado
(¢fr., por ejemplo, Schuster 2005, Scerri 2005a, 2005b, Needham 2006, Mclntyre
2007a, 2007b, Cat 2007, Scetri 2007, 2008a, 2008b, Newman 2008, Rip 2009,
Needham 2010, Pagliaro 2010, Chamizo 2011, Hettema 2012, Manafu 2013, entre
otros)—consistié en haber destacado que, si bien el reduccionismo epistemologico de
la quimica a la fisica ha sido ampliamente impugnado, no ha resultado, en cambio,
igualmente rechazado el reduccionismo ontolégico. Sostienen los autores que los filé-
sofos que defienden la independencia de la quimica respecto de la fisica suelen basar
esta defensa en el rechazo del reduccionismo epistemolégico. Por ejemplo, de acuerdo
con algunas opiniones, las leyes de la quimica no pueden deducirse a partir de las leyes
de la fisica, y tampoco los conceptos de la quimica (como los de enlace quimico, quira-
lidad, forma molecular y orbital) pueden ser explicados basandose en los conceptos de
la fisica. Por ejemplo, Eric Scerri y Lee Mclntyre (1997) afirman que la reduccién
cuantitativa—el céalculo de propiedades quimicas a partir de la mecanica cuantica—
fracasa, ya que exige técnicas de aproximacioén que sélo pueden justificarse a partir de
los datos experimentales que, precisamente, se pretende calcular. La reduccién con-
ceptual también fracasa porque la naturaleza misma de los conceptos quimicos la
vuelve imposible. Krishna Vemulapalli y Henry Byerly (1999), por su parte, sostienen
que la reduccién epistemolégica fracasa incluso en casos simples, dado que las propie-
dades de un sistema quimico no pueden ser explicadas en términos de las propiedades
de sus microcomponentes fisicos, tal como lo muestra el equilibrio en sistemas multi-
componentes no ideales y en sistemas no ideales en termodindmica estadistica. Los
propios Lombardi y Labarca (2005) consideran que no es posible la reduccién nage-
liana porque los vinculos entre teorfas involucran procedimientos de paso al limite, in-
troducciéon de “grano grueso”, aproximaciones y otras técnicas matematicas mucho
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mas complejas que la mera deduccion logica.? En el articulo de 2005, Lombardi y La-
barca muestran que el rechazo del reduccionismo epistemoldgico de la quimica a la fi-
sica es generalizado en el dmbito de la filosoffa de la quimica. Sin embargo, argumen-
tan que la mayoria de los filésofos que rechazan el reduccionismo nageliano no ponen
en cuestion la idea de que la realidad quimica es dependiente, en tltima instancia, de la
realidad fisica, es decir, no rechazan la reduccién ontolégica de la quimica a la fisica.
De acuerdo con Lombardi y Labarca, el reduccionismo ontolégico, o bien es aceptado
explicitamente, o bien ni siquiera es discutido.

Por reduccionismo ontolégico los autores entienden la tesis de acuerdo con la cual
la realidad descrita por una teotia es dependiente o derivada de la realidad descrita por
otra teoria. Esta tesis afirma que hay dependencia ontolégica de las entidades, propie-
dades y regularidades de un estrato de la realidad respecto de las entidades, propieda-
des y regularidades de otro estrato, que se considera ontolégicamente fundamental.
Segtin este tipo de reduccionismo, existe una preeminencia ontolégica de un nivel de
la realidad, al cual, en dltima instancia, se reducen, directa o indirectamente, los otros
niveles (¢f. Lombardi y Labarca 2005). Sostienen los autores que Vemulapalli y Byerly
(1999) adoptan una posicién declaradamente fisicalista en la medida en que afirman
que la quimica es ontolégicamente dependiente de la fisica. A su vez, Scerri y
Mclntyre (1997) desestiman el problema de la reduccién en su dimensién ontoldgica
al afirmar que la cuestién de la reduccién es meramente epistemoldgica. Esta dltima es
también la actitud de Paul Needham (2006), quien objeta la postura de Lombardi y
Labarca en su articulo “Ontological reduction: A comment on Lombardi and
Labarca”, afirmando que la idea misma de dependencia ontoldgica resulta vaga e imprecisa,
tesis sobre la cual insiste en articulo posterior (2010).3

En sintesis, segun Lombardi y Labarca, el reduccionismo ontolégico debe ser cues-
tionado porque sélo asi puede combatirse la idea de que, epistemoldgicamente reduc-
tible 0 no, la quimica es una disciplina secundaria respecto de la fisica fundamental. En
efecto, la tesis de la reduccion ontolégica del mundo quimico al mundo fisico adjudica

* Para evaluar la discusion, asf como los acuerdos existentes en torno a la posibilidad o imposibilidad de
reduccién de la quimica a la fisica, ¢f. Lombardi y Labarca (2005). Aqui sélo pretendemos dejar esta-
blecida la posicién de Lombardi y Labarca, dado que volveran a argumentar en 2010 a favor de la au-
tonomia de la quimica en la misma linea en que han iniciado la discusiéon en 2005, esto es, sobre la
base del rechazo del reduccionismo ontolégico, pero ahora apelando al concepto de orbital.

¥ Resulta muy interesante la discusién con Needham (¢, Lombardi y Labarca 2005, Needham 2006 y
Lombardi y Labarca 20006). El autor cuestiona el pluralismo por considerar, no sélo que se basa en el
rechazo del reduccionismo ontolégico, que resulta incomprensible en tanto se apoya en la oscura no-
cién de dependencia ontoldgica, que considera ininteligible, sino que afirma, ademas, que el pluralismo es
una posicién demasiado radical y, en consecuencia, “intragable”. Lombardi y Labarca responden de
un modo totalmente convincente, argumentando, entre otras cosas, que el pluralismo ontolégico ha
mostrado sus virtudes al afrontar determinados problemas tradicionales en filosoffa de la ciencia:
puede aplicarse exitosamente “a casos donde dos descripciones diferentes asignan a un sistema pro-
piedades incompatibles e incluso contradictorias: (i) determinismo e indeterminismo en sistemas al-
tamente inestables, (i) reversibilidad e irreversibilidad en sistemas estadisticos clasicos, (iii) aspectos
clasicos y cuanticos en sistemas cudnticos, (iv) reversibilidad e irreversibilidad en sistemas cuanticos
descriptos por mecanica cuantica asimétrica temporalmente [...].” (Lombardi y Labarca 2006, 89).
Para una reconstruccién de la discusién entre Lombardi y Labarca y Needham, ¢f. Cérdoba 2011.
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a las entidades y propiedades quimicas una existencia aparente o meramente derivada,
que obedece a nuestras limitaciones técnicas de observacién y de calculo. Segin Lom-
bardi y Pérez Ransanz, el reduccionismo ontolégico es una tesis que no puede ser
pensada separadamente del realismo externalista que las propias autoras rechazan: la
idea de que existe una unica realidad ndependiente y que esta estarfa habitada unicamen-
te por las entidades y propiedades de la fisica fundamental.

Lombardi y Labarca, entonces, proponen el marco del pluralismo ontolégico de
raiz kantiana para comprender la relacién entre quimica y fisica. Recordemos que, de
acuerdo con la concepcion pluralista, marcos conceptuales distintos, en ocasiones in-
cluso incompatibles, suelen coexistir sin necesidad de que alguno de ellos sea funda-
mental y permita reducir o hacer converger en ¢l a los restantes. Esta coexistencia se
evidencia en la convivencia de teorias cientificas diferentes que se formulan dentro de
tales marcos y que son aceptadas simultineamente por la comunidad cientifica. La co-
existencia teérica y conceptual, a su vez, configura la existencia de diversas ontologias
constituidas por dichos marcos conceptuales, y tales ontologias no tienen por qué ser
reducidas, en dltima instancia, a una realidad fundamental. Estas ontologias diversas se
relacionan, de acuerdo con los compromisos pluralistas, mediante nexos nomolégicos
no reductivos. La aplicacién de esta concepcion pluralista a la quimica ha conducido a
Lombardi y Labarca a analizar el concepto de orbital en quimica y en fisica. A la re-
construccién de este analisis dedicaremos la seccién que sigue.

4. E/l concepto de orbital y la defensa de la antonomia de la quinica

En “Acerca del status ontoldgico de las entidades quimicas: el caso de los orbitales
atémicos” (2010b), Labarca y Lombardi analizan el concepto de orbital desde un mar-
co pluralista: afirman que las interpretaciones del concepto de orbital en quimica y en
fisica “corresponden a dos ontologias diferentes, ambas de igual status ontologico, ca-
da una de las cuales posee una existencia autbnoma fundada en la fecundidad de la
disciplina cientifica correspondiente” (2010b, 310). Sostienen que es imposible la re-
duccién de la quimica a la fisica tomando como ejemplo el concepto de orbital y las
diferentes interpretaciones que asume dentro de la quimica molecular y la mecanica
cudntica; tales interpretaciones indicarfan que estamos en presencia de ontologfas dis-
tintas que no mantienen entre s{ una relacién que involucra algin tipo de jerarquia.

Es importante resaltar que, sobre la base del pluralismo ontolégico sincrénico, que
atiende a las relaciones que mantienen entre si ontologfas configuradas por esquemas
conceptuales expresados en teorfas aceptadas simultineamente por la comunidad cien-
tifica, los autores pretenden defender la autonomia no sélo de la quimica en tanto dis-
ciplina, sino de la ontologia quimica o el mundo quimico. Debe quedar claro que este
objetivo, el de defender la autonomia ontolégica de la quimica, es el que motiva el
analisis del concepto de orbital.

Luego de recordar cémo se aborda la descripcion del atomo en términos de la me-
canica cuantica, Labarca y Lombardi hacen hincapié en el hecho de que estos resulta-
dos son interpretados de modo distinto en fisica y quimica. Afirman que en quimica se
recoge el formalismo cudntico, pero se “retiene el concepto de orbital a través de la
regla de Born segin la cual el cuadrado de la funcién de onda representa una probabi-
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lidad. [...] En quimica se concibe un orbital atbmico como la regidn del espacio en la cual
es mas probable que se encuentren los electrones de un atomo [...] un orbital atémico
es una regién del espacio que, si bien estrictamente posee bordes difusos, tiene una
forma definida. Es precisamente la estructura geométrica del orbital atémico aquello
que, en quimica, explica el modo en que los atomos se unen entre si a través de los en-
laces quimicos dando lugar a moléculas con una forma o estructura geométrica defini-
da. A su vez, la forma o estructura molecular (molecular shape) cumple un papel central
en la comprension de ciertas propiedades macroscépicas de las sustancias, como su
reactividad y sus manifestaciones en espectroscopia.” (2010b, 317). La utilidad de este
concepto, segun los autores, da cuenta de que los quimicos consideren que los orbita-
les atémicos realmente existen. Pero, afirman Labarca y Lombardi, en mecanica cuantica
la situacién es diferente: el término ‘orbital’ no tiene un referente objetivo, sino que un
orbital se considera una funcion de onda de un itomo monoelectrénico—esto es, una
entidad matematica—y sélo una aproximacién en atomos multielectrénicos—es decir,
una herramienta para calcular el estado de los electrones en el atomo a través de
aproximaciones.

¢Qué es lo que motiva a los autores a basarse en el analisis de este concepto para
argumentar en defensa de la autonomia de la quimica? Sostienen que el caso de los or-
bitales ha generado una gran polémica, precisamente porque colocé en primer plano
un particular problema ontoldgico: el de la existencia de los orbitales. Problema que puso
de manifiesto, a su vez, los prejuicios reduccionistas fisicalistas presentes incluso en la
filosofia de la quimica que se empefia en rechazar el reduccionismo epistemolégico—
en la misma linea de lo que habfan argumentado en 2005. De acuerdo con Labarca y
Lombardi, estos prejuicios estallaron al ser anunciada la observacion de los orbitales
en 1999 y algunos quimicos y filésofos de la quimica objetaran que se habia cometido
un error en la interpretacién de las visualizaciones. Scerri (2001), por ejemplo, sefial6
que no es posible observar orbitales, porque las funciones de onda no son observables
y porque los orbitales son ficciones matematicas a las que no cabe adscribir existencia
efectiva desde el punto de vista de la mecanica cuantica. Para Labarca y Lombardi, la
idea de que los orbitales no existen, dado que no son sino una entidad matematica,
proviene de identificar sin mas una limitacién matematica con una restriccién ontolé-
gica. Afirman los autores: si ‘orbital’ no refiere porque los orbitales no existen, tal
inexistencia debetfa afectar a todo tipo de atomos; “cuando el problema se plantea no
en términos de calculo matematico sino en términos conceptuales, esto es efectiva-
mente lo que sucede: el concepto de orbital adquiere significados totalmente diferen-
tes en fisica y quimica” (2010b, 321).4

Hemos sefialado que, de acuerdo con el pluralismo ontolégico de raigambre kan-
tiana, la ontologia resulta constituida por los esquemas conceptuales, de un lado, y por
los insumos que provienen de la realidad independiente, de otro. La quimica molecular
presenta su propio marco conceptual, que es un marco clasico en el sentido de que las

¢ Ademis, si los orbitales no existen porque, como sostiene Scerri (2001), la mecanica cuantica asi lo
afirma, entonces habria que negar existencia a todas aquellas entidades que la mecanica cuantica no
puede explicar, desde virus hasta planetas con comportamiento clasico (¢#. Labarca y Lombardi
20104a).
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moléculas de las que se ocupa esta disciplina—a diferencia, por ejemplo, de los siste-
mas cudnticos—son objetos clasicos, sustanciales y locales: son individuos—en térmi-
nos filoséficos—que poseen ciertas propiedades. En el marco de una ontologia clasica
como la constituida por la quimica molecular, tiene sentido que los 4tomos compo-
nentes de la molécula sean concebidos en términos compatibles con tal ontologfa.

Segin Labarca y Lombardi, en quimica molecular el concepto de orbital refiere a
una regién del espacio donde se encuentran con mayor probabilidad los electrones
semi-cldsicos en torno del nicleo clasico. La imagen del atomo segtn la cual la molé-
cula es pensada como un objeto compuesto de nucleos clasicos y electrones semi-
clasicos es, en cambio, ajena a la mecanica cuantica. De acuerdo con el esquema con-
ceptual propio de la cuantica, ‘orbital’ carece de referente objetivo en tanto sélo refiere
a la funcién de onda del sistema, lo que explica que Scerri afirme que /os orbitales no
existen. Con esta ultima afirmacién, Labarca y Lombatdi estan de acuerdo en tanto y en
cuanto se la precise: #o existen en el mundo descrito por la mecanica cudntica, pero si existen en el
mundo descrito por la quinica molecular.

Sostienen los autores que es necesario reconocer que el problema de los orbitales
es un problema conceptual para aceptar que la ruptura conceptual entre mecanica cudn-
tica y quimica molecular puede ser interpretada en términos de la presencia de dos on-
tologfas diferentes: una de ellas que cuenta con la existencia objetiva de los orbitales y
otra que no, y ninguna tiene prioridad ontolégica sobre la otra, sino que son auténo-
mas. Los autores concluyen, entonces, que es legitimo sostener que los orbitales, asi
como la forma molecular y los enlaces quimicos, no existen en la ontologia cuantica,
mientras que si existen en la ontologfa de la quimica molecular. Los {tems que habitan
la realidad del mundo quimico “no necesitan de las entidades cuanticas para legitimar
su existencia” (Labarca y Lombardi 2010b, 326). Esto es asi porque cada una de las
entidades definidas dentro del marco de un esquema conceptual determinado existe
segtin las “normas” que impone el mismo marco conceptual, segin las categorias y sis-
temas de conceptos de tal marco, en conjuncién con lo que aporta la realidad inde-
pendiente. De aceptar esto y de aceptar que el concepto de orbital viene definido por
la quimica molecular, el argumento es inobjetable. Al comparar, entonces, la interpre-
tacién que se da del concepto de orbital en quimica molecular y en mecanica cuantica,
se concluye que los orbitales existen en la ontologia de la quimica molecular y no exis-
ten en el marco de la mecédnica cuantica. En este trabajo no pondremos en cuestion la
fuerza de este argumento.

Aceptando las tesis basicas del pluralismo ontolégico, es correcto afirmar que tanto
la propia existencia de los objetos cuanto su naturaleza dependen del marco concep-
tual que los constituye. Considerando la quimica molecular, es correcto afirmar que
aquello que sea definido (constituido) mediante las categorias y conceptos basicos o definitorios propios
del esquema conceptnal de la quimica molecular, existe en tanto es parte de la ontologia de la gquimica
molecnlar. Las categorfas de este marco conceptual son las que contribuyen a determi-
nar qué es lo que existe y qué no, asi como, por ejemplo, qué propiedades tiene lo
existente dentro de este marco. Sin embargo, cabe preguntarse si el concepto de orbi-
tal realmente pertenece a la quimica molecular; en el siguiente apartado evaluaremos
esta cuestion.
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5. sQué es un orbital?

5.1 El origen del concepto

La pregunta por la naturaleza de un orbital es fundamentalmente técnica. El origen del
concepto orbital en quimica se halla en las primeras aplicaciones de la vigja teoria cudntica
(Old Quantum Mechanics) a los espectros atomicos. Previamente al desarrollo de la qui-
mica cudntica como disciplina, el modelo Bohr-Sommerfeld permitié dar cuenta de la
estructura atomica; de acuerdo con este modelo, la estructura atémica consiste en un
pesado y pequefio nucleo con carga positiva y en electrones que, con carga negativa,
giran en torno al nucleo, tal como los planetas se mueven en 6rbitas alrededor del sol.
Pero el movimiento de los electrones alrededor del nicleo del atomo es, por supuesto,
distinto del movimiento planetario: la diferencia no sélo radica en el tamafio de las 61-
bitas, sino también en el modo en que se llenan con electrones (Aufbanprinzip) y en las
fuerzas que actdan sobre los componentes atomicos. Ademas, las 6rbitas posibles para
los electrones en un atomo estan restringidas a tamafios particulares y formas defini-
das por reglas o normas provenientes de aquella primera teorfa cuantica. Segin este
modelo de la estructura atomica, los electrones se mueven en orbitas circulares con un
momento angular definido por 4/2m para cada electrén, donde 4 es la constante de
Planck.

El modelo Bohr-Sommerfeld describia las orbitas electrénicas utilizando los prin-
cipios de la mecdnica newtoniana, conforme al conocimiento de las energfas y el mo-
vimiento angular de dichas 6rbitas. Sin embargo, con la consolidacién de la mecanica
cuantica en la década del 20, la mecanica newtoniana fue reemplazada por el marco
teérico cudntico, que permitfa una descripcién mas adecuada de sistemas a pequefia
escala, como los atomos y las moléculas. Pero a pesar de esto, la imagen de la estructu-
ra atbmica como un nuicleo pesado y cargado positivamente, rodeado por electrones
negativos en algo parecido a las 6rbitas, se mantuvo sin modificaciones importantes.
Ahora bien, ¢son similares los orbitales a las 6rbitas? En palabras de Robert Mulliken,
“un orbital significa, aproximadamente, algo como una drbita; 0 mas precisamente, algo co-
mo una drbita hasta lo que es posible en mecanica cudntica” (1967, 13). Para determinar qué
puede afirmarse respecto de una 6rbita dentro de la mecanica cuantica, es necesario
recordar la manera como se aplica la mecdnica cuantica a un atomo o una molécula. A
esta cuestion dedicaremos lo que sigue.

5.2. Orbitales en dtomos hidrogenoides

El tratamiento mecanico-cuantico de sistemas atémicos y moleculares estd basado en
las soluciones posibles de la ecuacién de Schrédinger para sistemas compuestos por
un electrén y un nicleo que interactian mediante la ley de Coulomb y se mueven co-
mo un rotor rigido en tres dimensiones. Estas soluciones son funciones de onda que
representan los estados estacionarios admisibles para este sistema. El sistema mas ba-
sico al cual se aplica la ecuacién de Schrédinger, y que cuenta con solucién exacta, es
el atomo de hidrégeno, que consta de un electrén y un protén; pero de manera analo-
ga se tratan los iones He*, Li2*, Be3t. Los sistemas de este tipo son denominados Ai-
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drogenoides pues, aunque difieren en la cantidad de protones en el nicleo, sélo contie-
nen un electrén. Las diferentes soluciones de la ecuacion de Schrédinger para atomos
con mas de un electrén sélo se pueden obtener de manera aproximada debido a la di-
ficultad de computo que introducen las interacciones inter-electrénicas. Sin embargo,
cuando estas interacciones son dejadas de lado, los electrones pueden tratarse de for-
ma independiente como una funcién hidrogenoide, para después introducir los efectos
promedio de las interacciones entre electrones mediante el método de Hartree-Fock.
Gracias a ello, la funcién de onda atémica puede obtenerse como el producto de fun-
ciones de onda monoelectrénicas, que son funciones de onda hidrogenoides. En este
sentido, los orbitales son una base mediante la cual se construye la funcién de onda
total del sistema.

En el tratamiento mecanico-cuantico de estas funciones de onda hidrogenoides, su
simetria esférica lleva a una solucién en coordenadas polares (7, 0, ¢). La energfa de las
autofunciones puede ser escrita como el producto de una parte radial (dependiente de
7) y una parte angular (dependiente de 0 y ¢). La parte angular puede ser transformada
en coordenadas cartesianas en una esfera de radio uno. Esto significa que si tenemos
dicha esfera centrada en el origen y calculamos los valores de la funcién cartesiana en
cada punto de la esfera, obtendremos la distribucidn angular de la funcién de onda.

No es nuestro objetivo detallar de manera precisa la construccion de dichas repre-
sentaciones, pues se encuentra explicada en todos los manuales donde se presenta el
tratamiento cuantico de funciones hidrogenoides (¢, por ejemplo, Magnasco 2009,
Atkins y Friedman 2005, Fitts 2002). Lo dnico que se pretende resaltar es que, estric-
tamente, los orbitales son funciones de onda hidrogenoides y, por tanto, el término
‘otbital’ no refiere a /a regidn del espacio donde es mds probable encontrar un electrin como
afirman Lombardi y Labatca.

5.3. Orbitales en moléculas

Las estrategias utilizadas para describir atomos dentro del formalismo de la mecanica
cudntica rapidamente se extendieron hacia la descripcion de sistemas moleculares. Asi
fue como se fundé, dentro de este dominio, la quimica cuantica con los modelos orbitales
y los trabajos pioneros de Walter Heitler y Fritz London (1927) y el desarrollo de los
métodos aproximados por parte de Linus Pauling y John Slater y su método del enlace
de valencia (EV). Por otro lado y de manera casi simultanea, con los trabajos en espec-
troscopfa de Friedrich Hund y Robert Mulliken se formul6 el método del orbital mo-
lecular (OM) (para una discusién acerca del estatuto epistemoldgico de los métodos
EV y OM, ¢fr. Lombardi y Martinez Gonzalez 2012). Estos métodos se desarrollaron
para seleccionar funciones de onda de prueba para resolver la ecuacién de Schréodinger
para un sistema de varios dtomos, y generalmente son vistos como dos enfoques riva-
les, a pesar de lo cual constituyen el nicleo “teérico” de la quimica cudntica. Precisa-
mente, con estas dos aproximaciones, se utiliz6 el término ‘orbital” para denotar una
funcién de onda hidrogenoide. Mulliken utiliza y define el término como sigue: (...)
“el término ‘orbital’ es simplemente una abreviacion para funcion de onda orbital de un
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electrin o, preferiblemente, para la autofuncion orbital de un electrin”™s (...) “Un orbital
(atémico o moleculat) es, estrictamente hablando, s6lo una funcién matematica en el
espacio tridimensional ordinario” (Mulliken 1967, 14).

De este modo, el concepto de orbital como region del espacio donde es mas pro-
bable hallar un electrén, que podia resultar plausible en el caso de atomos hidrogenoi-
des, debe abandonarse cuando se pasa a la descripcién de atomos con mds electrones
o de moléculas. En efecto, mientras cada orbital se asocia a un electrén, cuando exis-
ten muchos electrones, como en el caso de las moléculas, estrictamente la regla de
Born, que brinda la probabilidad, deberfa aplicarse sobre la funcidn de onda completa de la
moléenla, que no puede obtenerse sencillamente combinando las funciones de onda de
los electrones particulares, esto es, los orbitales. Por ello, dichos orbitales se utilizan
como una base de estados sobre la cual se construye la funcién de onda de la molécula
completa, a través de algunos de los modelos mencionados (EV y OM).

Sobre la base de lo expuesto hasta aqui, queda claro que, si bien el término ‘orbital’
suele no ser utilizado en los desarrollos mas tedricos de la mecdnica cudntica, sin em-
bargo refiere a una funcidn matemidtica que es determinada y caracterizada por las leyes de la me-
canica cudntica. Cabe destacar que, aunque los métodos quimico-cuanticos aproximados
EV y OM difieren en la manera de seleccionar las funciones de onda de prueba para
resolver la ecuacién de Schrédinger, concuerdan en la definicién que brindan de orbi-
tal. En su clasico texto Introduction to Quantum Mechanics with Applications to Chemistry,
Pauling define el término ‘orbital’ de la siguiente manera: “siguiendo a Mulliken, debe-
remos referirnos ocasionalmente a las funciones de onda orbitales de un electrén tales
como las funciones hidrogenoides de este capitulo como orbitales” (Pauling y Wilson
1935, 137).

En definitiva, las aproximaciones EV y OM constituyen el nicleo teérico de la
quimica cuantica; y sélo dentro de tales aproximaciones el término ‘orbital’ adquiere
significado. Por otro lado, es evidente que esta parte de la quimica tiene una clara dexda
tedrica con la mecanica cuantica en tanto utiliza su formalismo matematico y legal. Es
necesatio seflalar que la cuestiéon de cudl es el vinculo entre mecdnica cudntica y qui-
mica cudntica lejos estd de constituir un problema saldado; por el contrario, existe
abundante discusién tedrica al respecto (¢f. Hettema 2012). Pero esto no nos impide
afirmar que el concepto de orbital tiene su claro origen en la quimica cudntica, y que los
orbitales son entidades matematicas definidas y caracterizadas dentro del propio mar-
co conceptual de la mecanica cuantica. Por lo tanto, el concepto de orbital pertenece a
la quimica cudntica y constituye el término que se utiliza para denominar las funciones
hidrogenoides dentro del tratamiento cuantico de un sistema de atomos o moléculas.

5.4 Los orbitales y la antonomia del mundo quinico

Segtn Labarca y Lombardi, existe un concepto de orbital propio de la quimica mole-
cular: “En la quimica molecular (...) el orbital atémico del atomo de hidrégeno es la
regién donde es mds probable que se encuentre el electrén en torno del nicleo, una
entidad fisica que puede definirse (si bien en atomos multielectrénicos no calcularse)

Las autofunciones del hamiltoniano representan los posibles estados con energia definida de un sistema.
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con precisiéon” (2010b, 321-322). Si aceptamos las tesis pluralistas y consideramos el
concepto de orbital tal como lo hacen los autores, para comprender qué es un orbital
en quimica molecular serfa necesario identificar las categorias y conceptos de clase es-
pecificos de este marco conceptual. Asimismo, serfa de utilidad identificar cual es, en
este caso, la teorfa que expresa el esquema conceptual propio de la quimica molecular
y que brinda una determinada interpretaciéon de este concepto, interpretaciéon que,
consecuentemente, serfa propia de la quimica molecular. En su articulo de 2010(b),
Labarca y Lombardi no especifican cuales son tales categorias y conceptos, ni cudl es
dicha teorfa quimica.

Aqui hallamos, entonces, el primer problema en relacién con la pretendida ruptura
conceptual del concepto de orbital en quimica y fisica: no se establece claramente un
marco de categorias y conceptos quimico-moleculares que determinen qué constituye
un orbital. Si esto es asi, no es legitimo afirmar que los orbitales sean definidos por la gui-
mica molecular o que tengan una interpretacion propia en esta disciplina.

La tarea que los autores abordan, consistente en vincular el concepto de orbital a
una teorfa quimica, no es en modo alguno sencilla, especialmente cuando toman como
ejemplo una parte de la quimica a la que denominan guimica molecular. Esta denomina-
cién presenta el problema de ser demasiado amplia. Si por quimica molecular enten-
demos, por ejemplo, la quimica de una molécula y su interaccién con las demas, cabe
bajo esta caracterizacién un amplio espectro de teorfas, con sus categorias y concep-
tos. Estas no permitirian configurar con precisién una ontologia quimica que, siguien-
do a los autores, diera pie a una interpretacién especificamente quimica del concepto
de orbital.

Pero, por otro lado, siguiendo la interpretacién que Lombardi y Labarca ofrecen
del concepto de orbital, podtia afirmarse que por medio de la expresién ‘quimica mo-
lecular’ los autores estan haciendo referencia, en sentido estricto, a la quimica estructu-
ral. Es la quimica estructural la que trata acerca de la disposiciéon de los dtomos en el
espacio y su relacién con su comportamiento quimico. En efecto, la interpretacion
quimica que los autores brindan del concepto de orbital esta relacionada con el papel
explicativo que cumplen los orbitales hibridados en el disefio de estructuras quimicas:
“el hecho de que el orbital atémico tenga una forma compleja debido a la interaccion
entre electrones no implica la inexistencia de la region del espacio donde es mas pro-
bable que se encuentren los electrones del atomo considerados en su conjunto. La im-
portancia de esto ultimo reside en que precisamente en términos de la forma de esta
regién se explican los enlaces entre atomos y la estructura geométrica de las molécu-
las” (Labatca y Lombardi 2010b, 321).

Interpretando de este modo las intenciones de Labarca y Lombardi, nos pregun-
tamos acerca del referente del término ‘orbital’ dentro del ambito de la quimica estruc-
tural. El concepto de orbital aparece en quimica estructural como ayuda para explicar
la geometria molecular (molecular shape). Pero los orbitales que permiten dar cuenta de
tal geometria no son exactamente los orbitales atémicos referidos en esta discusion,
sino que son orbitales de un tipo diferente denominados orbitales hibridados, y hacen refe-
rencia al cambio de cuantizacién de los electrones cuando hay una unién quimica. No
obstante la diferencia, estos orbitales hibridados también se obtienen gracias al uso de
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las leyes de la mecanica cudntica, al igual que los orbitales atémicos. Por consiguiente,
no hay en quimica un dnico tipo de orbital, sino que orbitales de diferentes tipos per-
miten explicar distintas propiedades de los 4tomos y moléculas.

Respecto de la interpretaciéon “quimica” del concepto orbital, Labarca y Lombardi
(2010b) sefialan la relevancia que tiene la regla de Born para tal fin: “La quimica reco-
ge el formalismo cudntico para describir el dtomo, pero retiene el concepto de orbital
a través de la regla de Born” (2010b, 316). Sin embargo, su argumentacién no conside-
ra que la regla de Born es una ley especificamente mecanico-cudntica, lo cual pone de
manifiesto que el concepto de orbital sélo puede definirse en un marco cuantico. Por
otra parte, los autores no reconocen que los orbitales se introdujeron en la quimica es-
tructural después del nacimiento de la quimica cudntica. Esto se debe al hecho de que
el concepto de orbital adquiere su significado en el marco de la quimica cuantica, de
modo que no hay una interpretacién del concepto que provenga propiamente de la
quimica clasica.

La quimica cuantica puede ser pensada como una teorfa semiclasica, en el sentido
de que, a pesar de utilizar el formalismo cuantico, incorpora supuestos clasicos en sus
aproximaciones. Tales supuestos, provenientes de la quimica clasica, son los que hacen
a la quimica cuantica una disciplina ambigua, que contiene ingredientes provenientes
de ontologias incompatibles (volveremos sobre este punto mas adelante). Sin embar-
g0, los elementos de clasicidad de la quimica cuantica no tienen que ver con la cons-
truccion de la entidad “orbital”, ya que el término es uno de los elementos que pro-
vienen de la mecanica cuantica.

Por otra parte, los orbitales pueden ser utilizados dentro de la quimica estructural
para dar cuenta de la geometria de una molécula, como afirman Lombardi y Labarca.
Pero esto no significa que exista una teorfa claramente delimitada dentro de esta parte de
la quimica que permita identificar y caracterizar qué es un orbital. Por el contrario, lo
que sean los orbitales queda determinado por la quimica cudntica; por lo tanto, cabria
afirmar que éstos no existen dentro del marco conceptual de la quimica estructural.
Esto significa que, aun si seguimos la posicion pluralista de Labarca y Lombardi, de-
bemos afirmar que el referente del término ‘orbital’ viene fijado por la mecanica cuan-
tica y no por la quimica.

Por esta razén, consideramos que no es posible defender la autonomia ontolégica
del mundo quimico a partir de un andlisis del concepto de orbital que le adjudique dos
interpretaciones correspondientes a dos ontologias independientes, dado que esta
conclusién no se sigue de lo que arroja tal analisis. El analisis del concepto de orbital
muestra, contrariamente, que los orbitales no existen en el mundo de la quimica sin las
leyes de la mecanica cuantica. Aceptando que la ontologia de una teorfa es dependien-
te del marco conceptual dentro del cual tiene lugar dicha teorfa, entonces, puesto que
el concepto de orbital pertenece a la quimica cudntica, refiere a una entidad matemati-
ca propia de a de la mecanica cuantica.

5.5 Quimica cudntica, modelos y aproximaciones.

Hemos argumentado que el concepto de orbital, sus denominaciones y usos en quimi-
ca estan mediados por la aplicacién de la mecanica cuantica a sistemas quimicos, den-
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tro del espacio disciplinar de la quimica cuantica, que se encuentra a mitad de camino
entre ambas disciplinas, la fisica y la quimica (o, si se requiere mayor precisioén, a mitad
de camino entre la quimica estructural y la mecanica cuantica). Por esta razoén, es nece-
sario discutir acerca de la caracterizacion de la quimica cuantica como disciplina cienti-
fica.

Indudablemente, debe reconocerse en primer lugar que la quimica cudntica posee
una fuerte denda tedrica con la mecdnica cudntica en tanto utiliza su marco legal y su
formalismo matematico para describir las propiedades de un sistema de moléculas. Pe-
ro la aplicacién de dichas leyes estd mediada por supuestos quimicos cualitativos acer-
ca de la composicion de los atomos y las moléculas. Un claro ejemplo de ello es el uso
que se hace de los resultados que arrojan las soluciones de la ecuacién de Schrodinger
y la regla de Born para explicar estructuras quimicas. Estos supuestos quimicos, “que
estan a la base de los enfoques acerca de las estructura de las moléculas y de los es-
quemas de aproximacion utilizados para resolver la ecuacion de Schrédinger, permitie-
ron desarrollar una disciplina que actualmente goza de una innegable autonomia
pragmatica: la quimica cudntica nuclea una comunidad cientifica bien definida que, a
pesar de inevitables desacuerdos, comparte objetivos y metodologias” (Lombardi y
Martinez Gonzalez 2012, 658).

Como hemos sefialado, entonces, los orbitales en quimica pertenecen a la quimica
cudntica. Sin embargo, se impone la pregunta: ¢cudl es la relacion entre quimica cuan-
tica y mecéanica cuantica? Para responder a esta cuestién es necesario recordar que,
desde sus inicios los métodos aproximados EV y OM han sido considerados
programas competidores para explicar el enlace quimico. Esta situacién se ha
mantenido con el desarrollo de la mecanica cuantica, a pesar de que ambos enfoques
en situaciones limite son equivalentes cuando se aplican al mismo sistema (Van Vleck
1935). En esta quimica cuantica emergente, la decision entre ambos enfoques no
descansé en su capacidad predictiva, sino en los conceptos cualitativos involucrados
para desarrollar ambas aproximaciones (para un desarrollo extenso de este problema
¢fr. Woody 2012). En este sentido, las aproximaciones tenfan valor explicativo en tanto
estaban justificadas conceptualmente por conceptos quimicos cldsicos acerca de la
composicién de una molécula. Sin embargo, con el aumento del poder de cémputo
debido a los ordenadores, se constituyé la “era de la caja negra” en quimica cuantica.
Este enfoque, que caracteriza en gran medida el trabajo de la quimica computacional
moderna, no permite encontrar en la quimica cuantica un referente claramente
delimitado para conceptos provenientes de la quimica. En este sentido, las
aproximaciones son so6lo zustrumentos para afrontar la imposibilidad de solucién exacta
de la ecuacién de Schrodinger para sistemas de muchos cuerpos. Charles Coulson es
enfitico en esta diferenciacién entre ambas concepciones de los métodos
aproximados: “El abismo entre los dos grupos es tan grande que ahora hay pocos
puntos que los pueda unir [..] en el futuro deberfamos tener los dos tipos de
conferencias o estar preparados para planear sesiones paralelaras para los entusiastas
del grupo Iy del grupo 11 (1960, 173)

Sobre esta base, debe admitirse que la quimica cudntica no cuenta con una teotia
propia en sentido estricto: la quimica cuantica utiliza una mecanica cudntica especiali-
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zada a través de dos modelos que permiten aplicar el formalismo matematico y legal de
mecanica cuantica. Pero esto no significa que la quimica cuantica sea reducible a la
mecanica cuantica, pues precisamente estos dos enfoques (EV y OM) para construir
funciones de onda de prueba para sistemas moleculares involucran una serie de apro-
ximaciones expresadas quimicamente, que permiten resolver la ecuacién de Schrodinger
para sistemas moleculares. Tales aproximaciones, que pertenecen al ambito de la qui-
mica cudntica, representan un conflicto para la ontologia de la mecanica cudntica, pues
introducen supuestos cldsicos, como la identificacién de los electrones y la suposicién
de nucleo fijo para proveer una estructura electrénica a una molécula —aproximacion
Born-Oppenheimer (para una discusion sobre este punto, ¢f. Lombardi y Castagnino
2010). Por tal razon, estos dos modelos se encuentran a mitad de camino entre la
quimica estructural y la mecanica cudntica, y expresan el uso de dos teorfas ontologi-
camente incompatibles. En definitiva, la propia quimica cuantica carece de una onto-
logfa claramente identificable (para una discusién acerca del papel de los modelos en
quimica cudntica y de la ontologfa de la disciplina, ¢f+. Lombardi y Martinez Gonzalez
2012).

En resumen, el hecho de aceptar la propuesta pluralista de raigambre kantiana no
fuerza a aceptar que el concepto de orbital tenga una interpretacién propia en el cam-
po de la quimica, independiente de la fisica. Como hemos sefialado, el concepto de
orbital pertenece a la quimica cudntica que, a pesar de no tener una ontologia bien de-
finida, permite concebirlo mediante el esquema de conceptos que le provee la mecani-
ca cudntica. Sin duda, la cuestion acerca de la interpretaciéon ontolégica de la mecanica
cuantica continda siendo un problema abierto en nuestros dias, y hemos intentado
mantenernos neutrales acerca de ello. Por este motivo, en general nos hemos referido
al concepto de orbital como proveniente del ambito teérico de la mecanica cudntica y re-
cibido por la quimica cudntica, sin pronunciarnos definitivamente acerca de la existencia
real de los orbitales, lo cual implica un andlisis interpretativo de la mecanica cuantica
que excede el presente trabajo.

Finalmente, estas consideraciones iluminan la diferencia entre autonomia e inde-
pendencia, ya no en el plano ontoldgico, sino en el epistemolégico y metodoldgico. Si
bien la quimica cudntica se ha constituido como un dmbito metodolégicamente autd-
nomo, y caracterizado por sus propios modelos y aproximaciones, no puede hablarse
de una independencia respecto de la mecanica cudntica, ya que esta teoria le suministra
las bases tedricas mas generales para su desarrollo.

6. Conclusiones

En el presente trabajo hemos cuestionado la idea de que la autonomia del mundo
quimico pueda ser defendida sobre la base de la consideracién del concepto de orbital.
Especificamente, hemos afirmado que no es posible defender dicha autonomia ape-
lando a la existencia de dos interpretaciones diferentes del concepto de orbital, una
propia de la quimica molecular y otra propia de la mecéanica cuantica. De este modo,
hemos objetado la idea de que existe una ruptura conceptual entre tales interpretacio-
nes, ruptura que, de acuerdo con Lombardi y Labarca, permitirfa argumentar en favor
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de una ruptura ontolégica entre el mundo quimico y el mundo cuantico, lo que da ra-
zones para pensar autbnomamente el mundo de la quimica.

Nuestra argumentacién se basa en tres criticas. En primer lugar, hemos sefialado
que la denominacién de quimica molecular es demasiado amplia y Lombardi y Labarca
no ofrecen las categorfas y conceptos propios de la quimica molecular, ni tampoco la
teorfa quimica especifica que nos ayude a determinar qué son los orbitales en el marco
de la quimica molecular. Aun mas, hemos afirmado que no constituye una tarea senci-
lla determinar en qué consiste la quimica molecular.

En segundo lugar, hemos sefialado que no hay una interpretacion del concepto de
orbital anclada propiamente en la quimica clasica. Por el contratio, el concepto de ot-
bital pertenece, en sentido estricto, a la quimica cudntica y, de aceptar las tesis del plu-
ralismo ontoldgico, habria que afirmar que refiere a/ mismo item al que referiria en mecdanica
cudntica. En otras palabras, los orbitales, si existen, pertenecen a la ontologia configu-
rada por el esquema conceptual expresado en la mecdnica cudntica. Esto significa que
no es posible defender la autonomia del mundo quimico a partir del analisis de este
concepto, pues no es un concepto al que le cabe una interpretacién propia en quimica
clasica; sélo cabe referir a la existencia de los orbitales en quimica a partir de la consi-
deracion de las leyes de la mecanica cuantica.

En tercer y dltimo lugar, hemos sefialado que la quimica cudntica no es un ambito
basado sobre una teorfa propia. Independientemente de que se tome posicién respec-
to de la posibilidad de su reduccién, queda clara la deuda tedrica que la quimica cuan-
tica tiene respecto de la mecénica cuantica. Y esta deuda queda, asimismo, evidenciada
en lo referente al concepto de orbital, que proviene de la mecanica cudntica.

Las conclusiones obtenidas en el presente trabajo no pretenden socavar el realismo
pluralista en su conjunto: pueden existir buenos motivos cientificos y filoséficos para
adoptar un pluralismo ontolégico para comprender la ciencia, en particular, las rela-
ciones interteéricas; de hecho, Lombardi y sus coautores han sefialado en diversos
trabajos las diferentes relaciones intertedricas en fisica donde el pluralismo muestra su
fecundidad. El objetivo central ha sido argumentar que, aun si se pretende defender
una posicion pluralista como la que adoptan Lombardi, Labarca y Pérez Ransanz, el
concepto de orbital no sirve para tal propédsito. Por otra parte, este trabajo abre el ca-
mino hacia una discusién mas profunda acerca de la naturaleza disciplinar de la quimi-
ca cudntica y de sus compromisos ontologicos.
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