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Wspoétczesna teoria wiazania chemicznego ma swoje poczatki w 1916 r.,

w przelomowej pracy G.N. Lewisal. Jego koncepcja wigzan chemicznych jako
uwspoélnionych par elektronowych, rozwinieta poézniej w modelu VSEPR

(Valence Shell Electron Pair Repulsion)?, okazala sie niezwykle uzyteczna
zarowno w jakosciowej, jak i ilosciowej analizie wtasciwosci czasteczek i ciat
stalych i jest nadal uzywana na co dzien przez chemikéw. W teorii tej,
wiazanie chemiczne traktuje sie jak obiekt rzeczywisty, o dobrze okreslonych
wlasciwosciach, pozwalajacy opisywac i przewidywa¢ geometrie i wtasciwosci
czasteczek.

Kilka lat pozniej, krotko po sformutowaniu mechaniki kwantowej jako
teorii mikroswiata, podjeto pierwsze proby wykorzystania tej niezwyktej teorii
w chemii, wychodzac od rdéznych pierwotnych zalozen, co ostatecznie
doprowadzito do powstania dwdch alternatywnych (ale uzupelniajacych sie)
rodzin metod, znanych ogdlnie jako teorie wigzania walencyjnego (VB) i

orbitali molekularnych (MO). W oryginalnej metodzie VB3 wigzanie chemiczne
jest tworzone przez oddziatujace ze soba, dobrze zlokalizowane orbitale
atomowe. Aby opisa¢ bardziej skomplikowane uktady, w ktorych istnieja rozne
mozliwe uktady wigzan, twdrca metody, Linus Pauling, wprowadzit tak zwane
struktury rezonansowe, wprowadzajac w ten sposéb do teorii ,delokalizacje”

elektronéw. Metody M* oparte sa na calkowicie odwrotnym zatozeniu - tutaj
wigzanie chemiczne jest tworzone przez orbitale molekularne (w uktadach
periodycznych odpowiednio orbitale krystaliczne), obejmujace przestrzennie
cata czasteczke (krysztat), a elektrony pierwotnie przypisane do
poszczegolnych atoméw, sa tu calkowicie zdelokalizowane i wspoétdzielone
przez wszystkie atomy w czasteczce (krysztale). W praktycznych obliczeniach
orbitale molekularne sa zwykle tworzone jako kombinacje liniowe orbitali
atomowych. W obu podejsciach VB i MO, aby osiagna¢ wystarczajaca
doktadnos$¢, konieczne jest uwzglednienie w obliczeniach odpowiednio wiecej
struktur rezonansowych lub orbitali atomowych. W efekcie, w metodach
chemii kwantowej, czasteczka jest traktowana jako wuktad dodatnio
natadowanych rdzeni atomowych, otoczonych silnie zdelokalizowanymi
elektronami, a klasyczny obraz wiagzania chemicznego zostaje utracony.

Ta niezgodnos¢ w obrazie wiazania chemicznego w chemii klasycznej i

chemii kwantowej zostala uzyta przez filozofa chemii, Michaela Weisberga®
jako argument na rzecz pogladu, ze wigzanie chemiczne nie jest rzeczywistym
bytem, a tylko uzytecznym pojeciem jakosciowym, przydatnym w chemii
klasycznej narzedziem opisu witasciwosci uktadéw molekularnych i
krystalicznych. Poglad taki, popularny wsrdod czesci filozoféw nauki, pomija
jednak catkowicie wazne osiagniecia chemii teoretycznej, oparte na
topologicznych wlasciwosciach gestosci elektronowej i jej pochodnych.

Kwantowa teoria atoméw w czasteczkach R.E.W. Badera® (Quantum Theory of
Atoms in Molecules and Crystals) oraz ELF - funkcja lokalizacji elektronéw A.



Savina’. (Electron Localization Function) - rézne, ale uzupelniajace sie

metody, pozwalaja taczy¢ Scisty matematyczny formalizm mechaniki
kwantowej z klasycznym pogladem Lewisa na wiazanie chemiczne,
dostarczajac nowych waznych argumentéw w dyskusji na temat ontologii
wigzania chemicznego.

W referacie pokaze znaczenie tych nowych metod w analizie statusu
ontologicznego wiazania chemicznego i sprébuje uzasadni¢ twierdzenie, iz
ontologia wigzania chemicznego pozostaje wciaz ztozonym zagadnieniem, a
wigzanie chemiczne jest bytem, w przypadku ktérego na pytanie o jego
obiektywne istnienie w niezaleznej od umystu rzeczywistosci fizycznej, wciaz
brak prostej i jednoznacznej odpowiedzi.
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