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Resumo

Os conceitos de orbital atdbmico sao fundamentais para a compreensao e a explicacdo de
grande parte da Quimica, posto que fornecem as bases para a explicacdo da estrutura
molecular. No entanto, sugere-se que a forma¢do dos quimicos ndo contribui
significativamente para a aprendizagem de tais conceitos e alega-se que a concepgao
quimica de orbital esta impregnada de um realismo acritico. O propésito desse trabalho
é argumentar em favor de um ensino superior de Quimica que considere dois conceitos
de orbital atbmico no ambito de uma concepg¢do alargada de realidade. Para tanto,
examinaremos a elabora¢do dos conceitos de orbital como: (a) funcdo de onda
monoeletronica obtida como solu¢ao da equacao de Schrodinger para um atomo e (b)
regido do espago na qual a probabilidade de encontrar o elétron é alta, por meio da analise
da literatura quimica pertinente, expondo os problemas e raciocinios que levaram a
elaboragdo de cada conceito. Também discutiremos a controvérsia acerca da realidade
dos orbitais, nos posicionando em favor de um realismo pluralista admite a coexisténcia
de varias realidades independentes condizentes com diversos pontos de vista tedricos.
Concluimos pela necessidade do ensino superior de Quimica tratar os orbitais tanto como
funcdes de onda, quanto como regides do espaco, cuja existéncia pode ser concebida de
diversos modos, de acordo com o ponto de vista adotado.

Palavras-chave: Conceitos de Orbital Atomico; Ontologia de Orbital Atdmico; Ensino de
Quimica.
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Abstract

The concepts of atomic orbital are fundamental for the understanding and explanation of
alarge part of Chemistry, since they provide the basis for the explanation of the molecular
structure. However, it is suggested that the education of chemists does not contribute
significantly to the learning of such concepts and it is claimed that the chemical
conception of orbital is impregnated with an uncritical realism. The purpose of this work
is to argue in favor of a higher education in Chemistry, which considers two concepts of
atomic orbital within the scope of a broader conception of reality. For that, we will
examine the elaboration of orbital concepts such as: (a) monoelectronic wave function
obtained as a solution of the Schrédinger equation for an atom and (b) region of space in
which the probability of finding the electron is high, by means of analysis of the relevant
chemical literature, exposing the problems and reasoning that led to the elaboration of
each concept. We will also discuss the controversy about the reality of the orbitals,
positioning ourselves in favor of a pluralist realism which admits the coexistence of
several independent realities consistent with different theoretical points of view. We
conclude that Chemistry higher education needs to treat orbitals both as wave functions
and as regions of space, whose existence can be conceived in different ways, according to
the point of view adopted.

Keywords: concepts of atomic orbital; ontology of atomic orbital; Chemistry teaching.

Resumen

Los conceptos de orbital atdmico son fundamentales para la comprension y explicacion
de gran parte de la Quimica, ya que proporcionan la base para la explicacion de la
estructura molecular. Sin embargo, se sugiere que la formacion de quimicos no
contribuye significativamente al aprendizaje de tales conceptos y se afirma que la
concepcidn quimica de orbital esta impregnada de un realismo acritico. El propésito de
este trabajo es argumentar a favor de una educacién superior en Quimica que considere
dos conceptos de orbital atdbmico en el ambito de una concepcién mas amplia de la
realidad. Para ello, examinaremos la elaboracién de conceptos orbitales como: (a) funcién
de onda monoelectrénica obtenida como solucion de la ecuacién de Schrodinger para un
atomo y (b) region del espacio en la que la probabilidad de encontrar el electron es alta,
mediante el analisis de la literatura quimica relevante, exponiendo los problemas y
razonamientos que llevaron a la elaboracién de cada concepto. También discutiremos la
polémica sobre la realidad de los orbitales, posiciondndonos a favor de un realismo
pluralista que admite la coexistencia de varias realidades independientes consistentes
con diferentes puntos de vista tedricos. Concluimos que la educacion superior en Quimica
necesita tratar a los orbitales como funciones de onda y como regiones del espacio, cuya
existencia se puede concebir de diferentes formas, segun el punto de vista adoptado.

Palabras clave: conceptos de orbital atdmico; ontologia de orbital atdmico; ensefianza
de la Quimica.
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Introducao

Os conceitos de orbital atomico estdao relacionados a elaboracdo tedrica das
estruturas de atomos, moléculas e cristais, de modo que, sdo fundamentais para a
compreensao e a explicacdo de grande parte da Quimica. Entretanto, a literatura mostra
que estudantes de Quimica ao redor do mundo (Bianco & Meloni, 2019; Cataldo, Griffith
& Fogarty, 2018; Eagle, Seaney & Grubb, 2017; Ligouri, 2014; Saputra et al., 2015) assim
como licenciandos em formacao inicial (Tiirk & Tiizilin, 2018) encontram dificuldades na
apropriacao dos conceitos ligados a Teoria Quantica e, de modo especifico, dos conceitos
de orbital.

Sao varias indicagdes de equivocos e falhas conceituais, tanto nos discursos dos
estudantes quanto em materiais didaticos. Por exemplo: desconhecimento do conceito de
orbital atdbmico como fun¢do de onda e de que a funcao de onda orbital é, em geral,
complexa; entendimento de que as imagens atribuidas aos orbitais representam suas
formas e que indicam limites para o movimento dos elétrons; entre outros (Papaphotis &
Tsarpalis, 2008; Tsarpalis & Papaphotis, 2002).

Consideramos de especial relevancia a constatacdo de que estudantes de
graduacdao em Quimica nao desenvolvem a percepcao de que ha (ao menos) dois
conceitos de orbital atdmico (Lima & Silva, 2019; Tsarpalis & Papaphotis, 2002): (a) como
funcao de onda monoeletronica em um atomo, e (b) como regiao do espac¢o onde ha alta
probabilidade de encontrar o elétron em torno do nucleo atbmico. Ademais, alega-se que
o conceito de orbital como regido do espaco esta impregnado de um modo de pensar
realista acritico (Barradas-Solas & Sanchez Gémez, 2014; Scerri, 2000a).

Esses dois pontos encontram-se associados a formacgao recebida pelos estudantes
de Quimica a qual, em nosso entender, implica em menor compreensao dos fen6menos
quimicos e, no caso particular, do futuro professor de Quimica, em uma atividade didatica
de qualidade discutivel.

O proposito deste ensaio é argumentar em favor de um ensino superior de
Quimica, incluindo-se a formacdo de professores, que considere a existéncia de dois
conceitos de orbital atdmico no dmbito de uma concepgdo alargada de realidade. Para
tanto, examinaremos a elaboracdo dos conceitos de orbital por meio da andlise da

literatura de Quimica e discutiremos a controvérsia acerca da realidade dos orbitais.
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Dois Conceitos de Orbital Atomico

Antecedentes

Conceitos tém origem nas buscas das solucdes de problemas (Vigotski, 2009) e,
conforme argumentaremos a seguir, os conceitos de orbital atdmico (a) como fung¢ao de
onda monoeletrénica em um atomo, proprio da Teoria Quantica; e (b) como regido do
espaco onde ha alta probabilidade de encontrar o elétron em torno do nucleo atémico,
proprio da Quimica, visaram resolver problemas distintos.

O termo orbital, relacionado aos elétrons dos atomos, surgiu como adjetivo nas
primeiras décadas do século XX, posto que, os modelos atomicos de entdo consideravam
os estados dos elétrons nos atomos como correspondentes a drbitas circulares e/ou
eliticas em torno do nucleo atomico (Lopes, 2009; Sommerfeld, 1923). Assim, a literatura
do periodo traz expressdes como: movimento orbital, plano orbital, momento orbital
(Mulliken, 1931; Pauling & Goudsmit, 1930; Slater, 1926; Sommerfeld, 1923).

Em 1926, Erwin Schrodinger (1928) publicou a série de artigos intitulados
Quantizagdo como um problema de valores préprios, com os quais estabeleceu a equagao
de onda que hoje leva seu nome. Em relacdo ao modelo atémico, a mudanca foi
extraordinaria: a nova abordagem fazia corresponder a cada estado do elétron no atomo
de hidrogénio uma func¢do de onda, posteriormente compreendida como um vetor. Tal
correspondéncia se estendeu a todos os sistemas quanticos, sendo adotado como um dos
axiomas da Teoria Quantica: “A todo sistema corresponde um espaco de Hilbert H cujos
vetores (vetores de estado, fun¢des de onda) descrevem completamente os estados do
sistema” (Jammer, 1974, p. 5).

As soluc¢des da equacdo de Schrodinger para os estados eletrénicos estacionarios
no atomo de hidrogénio (Peixoto, 1978) sdo fun¢des de onda das coordenadas do elétron
no espago em torno do nucleo atémico, fatoraveis em trés fun¢des de uma variavel:

Y(1r,0,0) = R(r).0(0).0(d).
A funcdo de onda também costuma ser apresentada e discutida na forma do

produto de uma parte radial e uma parte angular:

Y(r,0,¢) =R(r).Y(6,P).
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Para &tomos com mais de um elétron, a equacgdo de Schrodinger nao é passivel de
resolucdo analitica e suas solu¢des sao aproximacdes (McQuarrie, 2008).

Nos anos anteriores ao trabalho de Schrodinger, varios estudos — interpretacao
do efeito fotoelétrico, explicacdo dos espectros atdmicos pelo modelo atomico planetario,
efeito Compton, interpretacdo ondulatéria do comportamento da matéria, experimentos
de colisdes de elétrons — indicavam que conforme o caso, tanto matéria quanto radiacdo
aparentavam comportar-se ora como ondas, ora como corpusculos. Porém, Born (1937)
entendia que ondas e corpusculos eram modos para explicar os fendmenos detectados e
que ndo havia meios de estabelecer a veracidade a respeito da natureza corpuscular ou
ondulatéria de um ente quantico porque, de acordo com as relagdes de indeterminacgdo
(Heisenberg, 1949), ndo havia como caracterizar o estado do ente de modo completo.
Além disso, muitas das solugdes da equacdo de Schrodinger sdo fungdes complexas e,
segundo Born, “grandezas suscetiveis de interpretacdo fisica devem ser reais” (p. 130).
Por isso, apenas o quadrado da fun¢do de onda, que é uma funcdo real, seria passivel de
interpretacao fisica.

Estabelecendo uma analogia entre os movimentos de quanta de radiacdo e
elétrons, Born (1926) propos que a funcdo de onda de um sistema de elétrons indicasse
a probabilidade do sistema seguir algum caminho. De modo mais especifico,
considerando um elétron em um estado de movimento correspondente a fun¢dao Wy,
“entdo, |Wn|?dv é a probabilidade de que o elétron seja precisamente encontrado no

elemento de volume dv” (Born, 1937, p. 130).
Figura 1 - “Formulas grdficas” de alguns dcidos (Brown, 1866, p. 332).
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Paralelamente, se estudavam as ligagdes quimicas nos materiais. A nog¢do de
estrutura molecular havia sido estabelecida desde o século XIX, anteriormente a

concepcao da divisibilidade dos &tomos e alcangado imensa importancia para a Quimica
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(Benfey, 1964). Concebida geometricamente, como disposi¢ao espacial relativa de
atomos ligados numa molécula, cada estrutura indicava como as ligagdes se encontravam
espacialmente direcionadas pelas posi¢cdes dos dois &tomos que as formavam, conforme

mostram as formulas da Figura 1.

Desde quando os primeiros modelos de atomos estruturados foram elaborados
(Lopes, 2009), a distribuicdo dos elétrons no espago atomico foi objeto de conjetura. Ao
propor o modelo do atomo cubico e da ligagdo quimica como o emparelhamento de dois
elétrons, Lewis (1916) distribuiu os pares eletronicos da camada externa do atomo no
espaco em torno do seu amago [kernel], de modo a correlacionar as posi¢des das ligacoes
com a estrutura molecular atribuida a cada composto. Cada par eletrénico correspondia

uma ligacdo (representada por tracgo na Figura 1).

Figura 2 - Representagdo estrutural da reagdo NH3 + H* = NH4* (Lewis, 1916, p. 778).

H H
H:N: +H=H:N:'H.
H H

0 modelo atébmico de Bohr também possibilitava a representacao espacial das
ligacdes por meio das drbitas dos elétrons compartilhados situadas em torno de dois
nucleos atdmicos (Fowler, 1923; Knorr, 1923; Pauling, 1926), conforme mostrado na

Figura 3.

Figura 3 - Representagdo de ligagoes quimicas em: (A) molécula do metano (Knorr, 1923,
p. 114); (B) ion aménio (Pauling, 1926, 1134).

Os conceitos de orbital vao nascer inseridos nesse contexto.
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Orbital como Fung¢do de Onda

/4

O conceito para orbital atdmico atualmente recomendado pela IUPAC! é “funcao
de onda monoeletrénica obtida como solu¢do da equagao de Schrédinger para um atomo”
(Atomic orbital, 2019) e sua origem remonta a cerca de 90 atras, quando Robert Mulliken
(1932) transformou o adjetivo orbital em substantivo, ao estabelecer que: “[d]aqui por
diante, as fun¢des de onda orbitais para um elétron serdo referidas, abreviadamente,
como orbitais” (p. 50, grifo do autor). Como se vé, o problema que deu origem ao conceito
de orbital consistiu na longa expressao linguistica empregada para os representantes dos
estados eletronicos em atomos e moléculas; a solugcdo encontrada por Mulliken foi
abreviar a terminologia. Como todo substantivo comum expressa um conceito, assim foi
criado o conceito de orbital, em geral.

Simultaneamente, foram criados os conceitos de orbital atémico e orbital

molecular para se referir a estados eletronicos em atomos e moléculas, respectivamente:

Por orbital atdmico entende-se um orbital correspondente ao movimento de um elétron
no campo de um Unico ndcleo mais outros elétrons, enquanto um orbital molecular
corresponde ao movimento de um elétron no campo de dois ou mais nicleos mais outros
elétrons (Mulliken, 1932, p. 50).

Estudiosos de atomos e moléculas prontamente adotaram os novos conceitos
(Pauling & Huggins, 1934; Slater, 1932; Van Vleck, 1933; Wheland, 1934).

Entretanto, no mesmo artigo em que definiu orbital como fun¢do de onda
monoeletrénica, Mulliken (1932) considerou que orbitais degenerados poderiam ser
ocupados por até dois elétrons, tendo cada elétron spin diferente. Note-se que tal
concepc¢do, também adotada por outros (Pauling & Huggins, 1934; Van Vleck, 1933),
ampliava o conceito de modo que cada orbital incluia os dois spin-orbitais que poderia
originarz.

Esta conceituacao do orbital esta vinculada a Mecanica Quantica na sua
formulacdo ondulatéria, mas também considera a divisdo do atomo em nucleo e

eletrosfera, propria dos modelos atdmicos planetarios.

LIUPAC: sigla de International Union of Pure and Applied Chemistry.

2 Um spin-orbital consiste no produto de duas func@es: um orbital (funcdo de onda espacial monoeletronica) e
uma funcao de spin (Slater, 1952). Como sé existem duas funces de spin eletrénico, cada orbital pode dar origem
a dois spin-orbitais, dai a concepcéo de que cada orbital pode ser ocupado por dois elétrons.
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Orbital como Regido do Espaco

O conceito de orbital como regido do espaco se baseia na interpreta¢do da funcao
de onda como densidade de probabilidade da ocorréncia de um evento e contribuiu para
solucionar o problema da explicacdo da ligacao covalente espacialmente direcionada em
moléculas (Pauling, 1931; Slater, 1931), conforme elaborada pela bem-sucedida teoria
estrutural das moléculas do século XIX (Benfey, 1964). Assim, embora vinculado ao
formalismo da Mecanica Quantica, é um conceito profundamente enraizado na Quimica.

Figura 4 - “Fig. 3. O fator de densidade de probabilidade (0;m)? tracado em coordenada
angular [6] para elétrons s, p, d, f, g e h” (White, 1931, p. 1419).
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A interpretacao probabilistica da fun¢do de onda possibilitou compara¢des entre
representacoes graficas dos estados eletronicos de atomos monoeletronicos pelo modelo
de 6rbitas e pelo modelo das fun¢des de onda, denominadas por White (1931) como
“representagdes pictoricas da nuvem eletronica para atomos hidrogendides” (p. 1416). A

Figura 4 compara 6rbitas espacialmente quantizadas (Sommerfeld, 1923) e graficos do

fator angular da fun¢do de onda3 (®¢m)2.

Figura 5 - “Fig. 6. Fotografias da nuvem eletrénica para vdrios estados de dtomos
hidrogendides” (White, 1931, p. 1423). A foto a direita da linha mais baixa é das paletas

imobilizadas do dispositivo utilizado para a confecgdo das fotos.
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3 White (1931) apresenta e comenta representacdes pictoricas, tanto da parte angular quanto da parte radial do
quadrado da funcdo de onda. Limitamos a apresentacao a parte angular por ser a que mais interessa a discussdo

em foco neste ensaio.
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Em um “esfor¢o para apresentar os fatores de densidade de probabilidade ®m®m*,
[@¢m]?, e [Rne]? em uma tnica imagem [picture] para YW*, se é que podemos denomina-
la de imagem [picture]” (White, 1931, p. 1422), foram produzidas fotos de um modelo
tridimensional construido com um dispositivo mecanico, a partir de fungdes de
densidade de probabilidade (Figura 5).

Estas fotos também foram reproduzidas, total ou parcialmente, por Ruark e Urey
(1930), Slater (1931), White (1934) e Born (1933). Entre as expressdes empregadas por
esses autores para referi-las, encontramos: “densidade de carga” e “distribuicao de carga”
(Slater, 1931, p. 482); “nuvem eletronica” (White, 1931, p. 1425; White, 1934, p. 71);
“distribuicdo de densidade de elétrons no &tomo ou nuvem eletrénica ao redor do nicleo”
e “distribuicao de carga” (Born, 1933, p. 102). Pauling (1928) entendeu o produto YW*
como a “probabilidade de que o elétron ocupe uma certa posicao relativa ao nucleo”, de
modo que, representaria uma “densidade eletronica” (p. 182).

Anteriormente, Schrodinger (1926, p. 1066) havia considerado que, em atomos
hidrogenoides, a “carga do elétron ndo estd concentrada em um ponto, mas esta
espalhada por todo o espaco, proporcional a grandeza WW¥*”. Supomos, com Partington
(1957, p. 435), que dessa interpretagdo tenha sugerido a ideia de “nuvem” eletronica.

0 emprego de representacdes graficas na explicacdo da ligacao covalente ndo se
fez tardar. O modelo dessa ligacdo pressupunha o pareamento de dois elétrons com spins
opostos, cada um procedente de um atomo (Pauling, 1931; Slater, 1931). Sua explicagdo
pelo novo modelo atémico considerava que as fun¢des de onda correspondentes aos
elétrons de ligacao deveriam se “sobrepor [overlap] tanto quanto possivel” e que “a carga
[dos elétrons] se concentrava no local onde as fun¢des estavam se sobrepondo” (Slater,
1931, p. 481). Em outras palavras, as fun¢oes de onda dos elétrons de ligagcdo “mostravam
a maxima sobreposicdo na regido entre os dois nucleos” (Pauling, 1931, p. 1370).

Para ilustrar a direcionalidade da ligacao, Slater (1931) recorreu a trés fotografias
representativas de densidades de carga (W'W*e) (onde o simbolo e representa a carga do
elétron) relativas aos estados 2s, 2po e 2p+ do elétron em um atomo (ver Figura 5). A
distribuicao de po se concentra na dire¢ao do eixo z e a de p+ (ou p-), no plano x-y. Pauling
(1931) recorreu a graficos das fun¢des de onda 2s, 2p+ e combinagdes lineares de fun¢des

2s e 2p.
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Embora White (1931; 1934) tivesse assinalado que os graficos de (@¢m)? (Figura
4) nao representavam os limites dentro dos quais o elétron se encontrava espacialmente
confinado em cada estado, a correspondéncia estabelecida com as 6rbitas possibilitava

ou, mesmo, sugeria interpretacdes nesse sentido:

Na antiga teoria quantica essa quantizacdo espacial supostamente determinava o plano
da érbita relativamente a direcdo do eixo z, o plano sendo normal ao eixo zparam =t ke
inclinado em varios dngulos para outros valores de m. Podemos interpretar a funcdo de
distribuicdo de probabilidade W¥* de maneira similar. [...] Isso [..] é mostrado na Figura
21-4,na qual é representada a fungdo {O,m(0)}2 param=+*1leparal=0,1, 2, 3,4 e 5. Nota-
se que, a medida que 1 aumenta, a funcao de distribuicdo de probabilidade torna-se mais
e mais concentrada sobre o plano* xy. (Pauling, & Bright Wilson, Jr., 1935, p. 147)

A Figura 6, abaixo, reproduz a Figura 21-4 da citagao:
Figura 6 - “Fig. 21-4. - Grdficos polares da fungdo {Om(60)}? param =+ £e para £=0, 1, 2,

3, 4 e 5, mostrando a concentragdo da fungdo sobre o plano xy a medida que £ aumenta”
(Pauling, & Bright Wilson, Jr., 1935, p. 148).
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Na mesma obra (Pauling & Bright Wilson, Jr., 1935) também foram apresentados
graficos polares de {O¢m(0)}? para € = 3 e os correspondentes valores de m, chamando a
atencao para o fato de que “a funcao tende a ser concentrada em dire¢oes
correspondentes ao plano de orientacao da o6rbita de Bohr” (p. 149), conforme se pode

verificar nos graficos relativos aos elétrons f da Figura 4 acima.

4 O plano xy esta representado pela linha reta vertical no centro de cada gréafico: notar primeiro gréfico a
esquerda.
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Ao definir orbital como fun¢do de onda monoeletronica, Mulliken (1932) passou a
utilizar a nogao de ligacao quimica como resultante da sobreposi¢do de orbitais atdmicos,
no que foi seguido por Pauling (1945), no seu célebre livro The Nature of the Chemical
Bond, que influenciou quimicos em todo o mundo: entre 1945 e 1985 recebeu mais de 20
mil citagdes (Garfield, 1989).

Logo as sobreposicdes de orbitais atomicos em ligagdes quimicas foram
pictoricamente representadas por meio de graficos de parte angular das funcdes,
Yem(6,0) (Figura 7):

Figura 7 - Reprodugdo de representacdes das ligagées em moléculas de H20 e COz (Van
Vieck & Sherman, 1935, p. 200 e 205, respectivamente).

Tais entendimentos davam margem a interpretacdo do orbital como uma porgao
delimitada e localizada do espaco onde elétrons sao encontrados no atomo. Nesse

sentido, a longa citacao de Coulson (1947) é esclarecedora:

Cada elétron [no atomo] era atribuido a uma 6rbita especifica definida. Na antiga teoria
quantica de Bohr, essa orbita era tdo precisa e clara quanto a 6rbita de um planeta em
torno do sol; mas, na teoria mais recente da mecanica ondulatéria, onde essas medi¢des
precisas de posicdo nio sdo possiveis e uma descri¢io estatistica deve ser usada, a 6rbita
é descrita por uma funcao de onda W. Nem todas as fun¢des de onda sio possiveis, mas
apenas aquelas que sdo encontradas como solu¢des da equacgdo de onda de Schrédinger.
Como W define a 6rbita, denominamo-la orbital atémico (0. A.). O valor de ¥ para qualquer
elétron varia de ponto a ponto, e ¥2 em qualquer local mede a probabilidade do elétron
ser encontrado naquele local. Assim, se W for grande em qualquer lugar,
independentemente de seu sinal, que ndo tem significado fisico, é provavel que o elétron
seja encontrado nesse lugar. Para muitos propdsitos, uma interpretacdo mais pictérica
(embora menos estritamente precisa) da funcdo de onda pode ser dada do seguinte modo:
o elétron pode ser considerado espalhado na forma de uma nuvem (nuvem de carga) e a
densidade dessa nuvem em qualquer ponto é proporcional a ¥2. Nos locais onde P2 é
maior, a nuvem de carga é mais densa e a maior parte da carga negativa é encontrada. A
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objecdo a essa interpretacdo é que um Unico elétron nao pode ser distribuido por regides
do tamanho de um ou dois raios de Bohr. Somente a interpretacdo estatistica ou
probabilistica é realmente valida, mas aimagem da nuvem de carga é util. Assim, devemos,
frequentemente, ter ocasido para representar orbitais atémicos e moleculares
diagramaticamente por superficies de contorno; essas superficies sdo tais que, se elas sdo
desenhadas na escala correta, quase toda a carga eletronica (por exemplo, 90%) fica
dentro do contorno desenhado e, para a maioria dos propdsitos, podemos dizer que o
elétron esta confinado dentro desse limite. (p. 145, grifo do autor)

Coulson (1947, p. 146) deu como exemplos de “tipos de orbitais” s, p e d, os
graficos das funcoes Yem(0,$), assim como graficos de fungbes correspondentes as
hibridizacdes “diagonal”, “trigonal” (p. 149) e “tetraédrica” (p. 148). Mais adiante, usou
tais representacdes para mostrar a formacao de orbitais moleculares a partir de orbitais

atomicos, conforme mostrado na Figura 8.

Figura 8 - Formagdo de orbitais moleculares na molécula de H20 por combinagdo de
orbitais atémicos de O e H (Coulson, 1947, p. 161).

Um terceiro tipo de contribuicao a elaboragao do conceito de orbital como regiao
do espaco veio da linguagem empregada a seu respeito. No mesmo artigo em que os
definiu, Mulliken (1932) caracterizou os orbitais como: sendo ocupados por elétrons;
sendo localizados (ou nao) entre dois nucleos; possuindo formas e sendo deformaveis;
podendo ser combinados, sobrepostos e compartilhaveis entre dois &tomos; contendo
energia e densidade eletronica. Sdo expressoes que remetem a caracteristicas do espaco
— ocupacao, localizacdao, delimitacdo (forma), combinacao, compartilhamento,
contencdo de energia e de carga elétrica — e oriundas do modelo anterior no qual os
elétrons eram considerados como se movendo em orbitas em torno do nucleo atémico
(Muliken, 1931). A terminologia empregada pelos estudiosos do modelo atdmico, nas

citagdes anteriores, também sugere que as representacoes graficas de YW* eram tratadas
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de um modo reificado, como representacdes de provaveis regides do espaco onde os
elétrons se moviam em torno dos nucleos atomicos.

Os orbitais atdmicos chegaram aos livros didaticos do ensino superior e, portanto,
ao processo formativo dos novos quimicos. Pauling (1947, p. 146; 1957, p. 92) utilizou o
termo “orbital” como sin6nimo de “6rbita” eletrdnica, embora tivesse empregado muitas
ilustracdes sugestivas dos orbitais como regides do espagco nas discussdes sobre a
estrutura eletrénica de &tomos e as ligacdes quimicas.

Na sexta edicdo de seu Text-Book of Inorganic Chemistry, Partington (1952)
empregou graficos de [Yem(0,$)]? relativos aos estados s e p como representagdes de
“densidades eletronicas” (p. 436), para ilustrar a formacdo de ligacdes espacialmente
direcionadas, embora nao tenha utilizado o termo orbital.

Ingold (citado por Reed; Tucker, 1956, p. 31; 1969, p. 15) definiu orbitais como
“funcbes de onda monoeletronicas, tais que descrevem os estados do atomo de
hidrogénio” e complementou: “E conveniente pensar dos orbitais, ocupados ou ndo, como
pré-existentes, e como mapeando o espago em torno do nucleo, tanto quanto se pensava
anteriormente das 6rbitas de Bohr”. Apoiados em Ingold e Coulson, Reed e Tucker (1956,
p. 31) concluiram que a “superficie limite” correspondente a 90% do valor de W2 “pode
ser dita como abrangendo uma regido no espa¢o dentro da qual a probabilidade de
encontrar o elétron é maior e fora da qual, a probabilidade, embora finita, é muito
pequena”. Tal superficie indicaria “a forma da o6rbita na qual o elétron mais
provavelmente se encontra”. Para ilustrar, reproduziram figuras do artigo de Coulson
(1947).

Roberts, Stewart e Caserio (1971) simplificaram e sintetizaram tais ideias ao
considerar os orbitais como “regides do espaco ocupadas por elétrons” (p. 7), contudo,
“ndo mais que dois elétrons” (p. 8). Dada a importancia de Roberts para a Quimica
Organica (Wang, 2016), sua adog¢do do conceito de orbital como regidao do espaco foi
altamente significativa e, certamente, influiu na formacao de muitos quimicos.

Como se pode notar, o processo de elaboracao do conceito de orbital atbmico como
regido do espaco foi relativamente demorado e recebeu contribui¢des diversas, no intuito

de explicar a ligacdo covalente espacialmente direcionada e a estrutura molecular.
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Atualmente, o termo orbital atdmico permanece em uso na Quimica, seja como
funcao de onda (Maier, Ikabata, & Nakai, 2020) ou como regido do espaco (Sarkar, Solel,
Kozuch, & Abe, 2020), assim como a linguagem sugestiva de regidao do espaco (Albright;

Burdett; Whangbo, 2013).

Polémica Acerca do Estatuto Ontoldgico dos Orbitais

O fato de terem sido elaborados dois conceitos tao diferentes para o termo orbital
atomico levou a uma polémica acerca da existéncia dos orbitais.

No final do século XX, um grupo de pesquisadores do Arizona (Zuo, Kim, O’Keefe,
& Spence, 1999), empregou uma combinacgao de difracdo de elétrons e difragdo de raios
X para realizar o mapeamento da densidade eletrénica do cristal de Cuz0 e concluiu pela
existéncia de “buracos [holes] de orbitais d em atomos de cobre” (p. 49), correspondentes
as regides de baixa densidade eletrénica no interior dos 4tomos de cobre pelo fato de que
“parte do estado dz? torna-se nao ocupado” (p. 49). As imagens dos buracos sao

apresentadas na Figura 9.

Figura 9 - Buracos de orbitais d (Zuo et al, 1999, p. 50).

A Figura 9-a (esquerda) mostra os buracos de orbitais d de atomos de cobre em
forma tridimensional, na matriz do cristal. As Figuras 9-b e 9-c apresentam proje¢des dos
buracos em um dos planos do cristal de Cuz0. Os autores chamaram a atenc¢do para o fato
de que “a correspondéncia entre nosso mapa experimental e os classicos diagramas do
orbital dz? esbocados em livros textos é impressionante” e que ndo se tratava de uma
medida isolada, pois todos os mapas de densidade de carga revelavam distor¢coes “em
torno dos atomos de cobre, com a caracteristica forma dos orbitais d” (p. 51). Isso explica

porque o artigo foi intitulado “Observagdo direta de buracos de orbitais d e ligagdo Cu-Cu
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em Cuz20” (p. 49). O trabalho foi matéria de capa do niumero 6748 da Nature, que
apresentou a Figura 9-a (acima) sob a chamada: “Orbitais observados”.

As descobertas foram imediatamente festejadas como confirmagdo experimental
de previsdes teoricas, pelo fato das imagens dos mapas de densidade eletronica serem
similares as ilustracdes dos orbitais d presentes em livros textos (Humphreys, 1999;
Jacoby, 1999; Leutwyler, 1999; Samuelson, 1999; Stein, Schewe, & Benka, 1999) e o
artigo foi incluido entre os cinco trabalhos de Quimica mais importantes citados pela
Chemical & Engineering News em 1999 (Zurer, 1999). A imagem da Figura 9-a foi
reproduzida varias vezes como comprovacdo da observacao dos orbitais.

Contudo, surgiram reag¢des em contrario. Scerri (2000b) desqualificou a
afirmativa de que os orbitais dos livros didaticos teriam sido “diretamente observados”
como “patente insensatez” (p. 1) e que estaria havendo confusdo entre modelo e
realidade. Na sua concepgao (Scerri, 2000a; 2001), orbitais ndo poderiam ser observados
por serem meras fun¢des de onda que representam estados estacionarios em atomos
monoeletrénicos e, em atomos polieletronicos (como nos casos dos atomos de cobre e do
oxigénio, citados no trabalho de Zuo et al. (1999), sao apenas aproximag¢des e ndo

possuem referente fisico. Entao, concluiu:

Do mesmo modo que o sistema de coordenadas x, y e z usado para descrever qualquer
experimento particular em fisica classica é inobservavel, os orbitais atomicos sdo também
igual e completamente inobservaveis, igualmente por principio. O que pode ser
observado, e de fato frequentemente é observado em experimentos é a densidade
eletrénica (Scerri, 2001, p. S80).

Scerri (2001) admitia que, embora ndo se pudesse observar orbitais, “podemos
observar o quadrado de um orbital atdmico”, ou seja: “a fungdo de onda de qualquer
sistema é inobservavel, enquanto o quadrado da fun¢do de onda é observavel” (p. S87).
Ainda, segundo Scerri (2001), as imagens atribuidas aos orbitais representariam
densidades eletronicas e sua semelhanga com os graficos dos orbitais seriam simples
coincidéncia.

Os “orbitais dos quimicos” seriam “uma reliquia” (Scerri, 2000c, p. 413) do modelo
atéomico das Orbitas e que, desse modo, era passivel de interpretacao realista. Entretanto,
0s quimicos se equivocavam ao relacionar o conceito de orbital que empregavam a

Mecanica Quantica moderna, campo no qual orbitais ndo tinham existéncia.
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Wang e Schwartz (2000) também discordaram que a figura obtida no trabalho de
Zuo et al. (1999) fosse a imagem de um buraco de orbital d: ao invés, seria o resultado do
modelo fisico-matematico especifico adotado pelos investigadores, e ndo, “um orbital ao
natural” (p. 1759). As premissas de seu argumento sdo os entendimentos de que: (a)
orbitais sdo fun¢des de onda monoeletronicas e (b) a funcdo de onda e a densidade
eletronica de um sistema de N elétrons, como os atomos de cobre, podem ser expressas
por uma soma de orbitais, de modo que, “os orbitais sdo pecas arbitrarias da densidade
total”. Consequentemente, é “claro que nenhuma diferenca experimental de densidade
[...] vai se assemelhar aqueles orbitais dos livros textos” (p. 1760).

Anos antes, Ogilvie (1990) havia se posicionado contra a existéncia dos orbitais
atomicos e moleculares. Seu principal argumento pode ser resumido do seguinte modo:
partindo do fato de que existem (pelo menos) dois métodos equivalentes da Mecanica
Quantica — Mecanica Matricial e Mecanica Ondulatéria — “qualquer caracteristica
particular de qualquer método matematico é um artefato peculiar desse método”, sendo,
por isso, “meramente uma descri¢do limitada” que ndo corresponde a “uma propriedade
fisica (ou quimica) universalmente significativa ou valida do sistema molecular” (p. 282).
Ora, como os orbitais sdo artefatos particulares da Mecanica Ondulatéria do atomo, entdo,
nao tém correspondentes no mundo fisico, donde se conclui que “ndo tém existéncia
fisica” (p. 285).

Em sua resposta, Spence, O’Keeffe e Zuo (2001) concordaram que fun¢des de onda
ndo sao observaveis, mas que a similaridade entre as imagens obtidas e aquelas dos livros
textos indicaria a manutencao da validade do modelo orbital monoeletrénico no Cu:zO.
Também defenderam que o termo orbital pode ser entendido como “um padrao de
densidade eletrénica real ou potencial” (p. 877), o qual seria observavel.

Ostrovsky (2005) e Schwartz (2006) defenderam que, a partir da medicao
experimental da densidade eletrénica, seria possivel a reconstrucdo da funcdo de onda e,
portanto, sua “observacao semidireta” (Ostrovsky, 2005, p. 116). O mesmo tipo de
observacao ocorre com outros entes postulados pela quimica, como as moléculas.

Labarca e Lombardi (2010a; 2010b) retomaram a polémica baseados em um
realismo pluralista, o qual pressupde a impossibilidade de se conhecer a realidade em si

mesma, de modo que o “objeto do conhecimento esta sempre constituido como uma
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sintese entre a realidade independente e as contribui¢des do esquema conceitual do
sujeito [...] histdrico e culturalmente situado” (Labarca & Lombardi, 2010a, p. 312). Sendo
assim, cada esquema conceitual possibilita entender o mundo de um modo distinto, o que
conduz a conclusdo de que os dois conceitos de orbital — funcdo de onda e regidao do
espaco — pertencem a realidades diferentes.

0 emprego do conceito de fun¢do de onda no estudo dos &tomos ndo impediria a
concepc¢ao de orbital como regido do espaco, ja que pertencem a esquemas conceituais
distintos — Mecanica Quantica e Quimica Molecular — cada qual com uma visao diferente
acerca dos atomos e das moléculas. Considerando que nao ha privilégio ou prioridade
metafisica de uma teoria sobre a outra, ndo é possivel decidir se uma ontologia descreve
mais adequadamente o mundo ou é mais aproximadamente verdadeira que outra
(Labarca & Lombardi, 2010a; 2010b).

O realismo pluralista admite a coexisténcia de varias realidades independentes
condizentes com diversos pontos de vista tedricos. Dai, Labarca e Lombardi (2010a)
concluirem que, em principio, ndo ha impedimento a observacgdo dos orbitais. Contudo,
os aspectos técnicos que envolvem o processo observacional ndo sdo objeto da filosofia,
mas dos especialistas nos métodos envolvidos nos experimentos.

No entender de Mulder (2010), a discussdo acerca da existéncia, ou nao, dos
orbitais seria sem sentido, posto que estes “sao estados, ndo entes” (p. 180). Estados dos
elétrons, sdo condi¢des circunstanciais, nao existem independentemente. Analogamente,
nao é o caso de discutir se existe uma propriedade de um corpo classico, como o
movimento: este é uma condi¢ao circunstancial do corpo. S6 faz sentido discutir a
existéncia dos entes, sejam elétrons ou corpos.

Posteriormente, Mulder (2011) aceitou que o termo orbital tivesse um segundo
conceito, como regiao onde “o elétron provavelmente sera encontrado na medi¢do” (p.
31), correspondente ao grafico da funcdo densidade de probabilidade do elétron, ¥W¥*.
Foi nesse sentido que Mulder compreendeu as posi¢cdes dos pesquisadores do Arizona
(Zuo et al., 1999; Spence, O’Keeffe, & Zuo, 2001) e de Buenos Aires (Labarca & Lombardi,
2010a; 2010b).
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Implicagdes para o Ensino Superior de Quimica

Os dados histéricos apresentados, assim como as controvérsias a respeito dos
orbitais, possuem, ao menos, dois tipos de implicacdes para o Ensino Superior de
Quimica, em geral, e a formacao de professores de Quimica, em particular, conforme

discutido a seguir.

Implicagées Didaticas

Em primeiro lugar, consideramos que é preciso explicitar a existéncia de dois
conceitos distintos de orbital atbmico — fun¢do de onda e regido do espaco — uma vez
que ambos permanecem atualmente em uso, tanto na pesquisa, quanto no ensino de
Quimica. Professores de Quimica e quimicos, em geral, precisam estar atualizados em
relacdo aos conteudos da Quimica, principalmente no caso desses conceitos, tdo
importantes para a compreensao e explicacao dos fendmenos materiais.

Costumeiramente, tanto livros didaticos de Quimica Geral (Brown et al., 2016;
Chang & Goldsby, 2013) quanto obras mais avancadas (Atkins & Paula, 2012) nao tratam
esse ponto de modo muito claro: definem orbital atbmico como funcdo de onda e
apresentam graficos de distribuicao probabilistica do elétron no espaco, os quais
sugerem orbitais como regides do espaco onde os elétrons sdo encontrados. Porém os
argumentos sdao incompletos, pois nao explicam claramente como tais graficos sao
construidos a partir das funcdes de onda (é importante informar o sistema de
coordenadas), nem como se chegou a sua interpretacao probabilistica (o argumento de
Born (1937)).

Parece-nos importante chamar a aten¢ao para o fato de que, na comunicagao
cotidiana, muitas palavras e expressdes possuem mais de um significado. E que, ndo é
estranho as ciéncias naturais ou humanas o emprego de um mesmo termo com dois ou
mais conceitos, em areas de conhecimento distintas, ou na mesma area, em épocas
diferentes. Por exemplo, os conceitos de entropia em Termodinamica, Mecanica
Estatistica e Teoria da Informacdo (Denbigh, 1981; Paviotti, 2019); ou os conceitos de
dialética, da antiguidade classica aos dias atuais (Dialética, 2007). Por isso, ndo deveria

causar estranheza o termo orbital atdbmico ter dois conceitos.
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Os dados histdricos apresentados nas se¢des anteriores sugerem que 0 ensino
desenvolva uma linha argumentativa que parta da defini¢do do orbital de Mulliken, como
funcao de onda monoeletronica em um atomo. Tal conceito possibilita calcular valores de
energia (ou de outras propriedades) de elétrons em atomos, assim como em moléculas
— nesse caso, por meio de uma combinacdo linear de orbitais de atomos distintos.
Entretanto, as expressoes analiticas dos orbitais, ou de suas combinac¢des, ndo explicavam
o direcionamento das ligagdes quimicas covalentes, fato que criou uma incompatibilidade
entre os conceitos de orbital (como fun¢cdo de onda) e de estrutura quimica. O conceito
de orbital como regido do espago onde o elétron tem alta probabilidade de ser encontrado
veio solucionar tal incompatibilidade.

Os graficos de [Yem(0,0)]2 ou [Ogm(0)]2 em coordenadas esféricas foram
considerados analogos das 6rbitas de Bohr, no sentido de representagdes dos locais onde
os elétrons sdo encontrados no 4tomo. A analogia foi explicitamente proposta por Pauling
(1935) e, em nosso entender, sugerida por outros (Born, 1937; Ruark & Urey, 1930;
Slater, 1931; White, 1931; 1934). O suporte para essa analogia foi a interpretacdo do
quadrado da func¢ao de onda como a densidade de probabilidade de se encontrar o elétron
em um elemento de volume. O termo orbital atdbmico passou a ser vinculado as
representacdes pictoricas empregadas na analogia com as o6rbitas e, desse modo,
supriram uma visualizacdo — ainda que parcial — compativel com a estrutura molecular.

Os conceitos de orbital atomico estdo inseridos em sistemas conceituais
complexos (Lima & Silva, 2016), de modo que, seu ensino e sua aprendizagem requerem
o emprego de uma grande quantidade de conhecimentos prévios, tais como: atomo,
molécula, modelo atdmico de Bohr, estado quantomecanico de um elétron em um atomo,
conceitos basicos de Teoria Quantica — quantum de uma grandeza, dualidade onda-
particula, equacao de Schrodinger e suas solugdes para o atomo de hidrogénio,
indeterminacao da trajetoria de um elétron, interpreta¢do probabilistica da funcdo de
onda — ligac¢do covalente, estrutura molecular, entre outros. Essas exigéncias fazem com
que o ensino dos conceitos de orbital atbmico dependa do desenvolvimento conceitual
dos estudantes, assim como de estratégias argumentativas que promovam uma clara

articulacao dos conhecimentos necessarios a sua compreensao.
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Implicagades Filosdficas

Um segundo tipo de implicagdo que os conceitos de orbital trazem para o ensino
de Quimica e a formacao de professores de Quimica é a discussdo acerca do estatuto
ontolégico dos orbitais atdmicos e, por extensao, das entidades tedricas da Quimica, em
geral. Tanto o oficio de ensinar Quimica quanto o de fazer Quimica, requerem uma visao
critica acerca dos seus contetdos e, por isso, aspectos como: realidade, existéncia,
observacao, correspondéncia entre teoria e realidade, merecem a atencao dos futuros e
atuais professores.

Sensu lato, entende-se a realidade como constituida pelas “coisas existentes fora
da mente humana ou independentemente dela” (Realidade, 2007, p. 831). Por isso, o
realismo admite que o mundo existe independentemente dos sujeitos que o conhecem e
que é passivel de ser conhecido (Bunge, 2010).

Contudo, de acordo com o realismo pluralista de tradicdo kantiana (Labarca &
Lombardi, 2010a; 2010b; Lombardi, 2013), as coisas reais — aquelas de cuja existéncia é
possivel falar — dependem das crengas e dos esquemas conceituais aos quais os seres
humanos aderem. Nessa perspectiva, ndo ha uma realidade apenas, mas varias e diversas,
tantas quantas sejam os pontos de vista a partir dos quais se possa admirar o mundo. E,
posto que crengas e esquemas conceituais sao elaborados em dado tempo e por sujeitos
imersos em dada cultura, as realidades sao, também, histérica e culturalmente
dependentes.

Em nosso entender, os dois conceitos de orbital atdmico discutidos acima —
funcao de onda e regido do espago — expressam duas realidades distintas e irredutiveis.
Porém, a polémica relatada mostra que, entre os quimicos, ha posi¢coes reducionistas que
consideram a concep¢ao da fung¢do de onda como prioritaria.

Ogilvie (1990), defendeu que orbitais sdo construtos matematicos da mecanica
ondulatéria, de modo que ndo tém existéncia como “coisas” (p. 280). Ora, o termo coisa
pode ser entendido em, pelo menos, trés sentidos (Heidegger, 1992): (1) de modo mais
restrito, coisa significa aquilo que estd ao alcance dos sentidos e suas extensoes, a
exemplo dos cristais de Cu20 contidos em um frasco ou do proéprio frasco; (2) mais
amplamente, coisa significa aquilo que pode ser referido, mesmo que nao seja passivel de

experiéncia sensivel por outrem, como: um modo de pensar, um unicérnio; (3) de modo
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ainda mais amplo, coisa é “aquilo que é contrario do nada” (p. 17), como as divindades,
nas quais se tem fé. Relacionadas a esses pontos de vista, ha trés realidades ou niveis de
realidade: a realidade das coisas sensiveis, a realidade das coisas referiveis e a realidade
das coisas sobre as quais se tem convicgao.

Uma funcdo de onda, nos casos que estamos discutindo, representa um estado
eletronico. As formas analiticas e graficas das funcdes de onda sdo passiveis de
experiéncia sensivel, ou seja, visiveis e, por isso, existem enquanto coisas sensiveis.

Por outro lado, um estado eletronico consiste em uma condi¢do ou situacao do
elétron no atomo, a qual inclui suas relagdes com os demais elementos do atomo. Tal
situacdo ndo é passivel de observacao ou mensuracao direta. A correspondéncia entre
medidas indiretas — p. ex.: energia eletronica, momento angular do elétron — e estado é
estabelecida por meio da teoria. Por isso, estados eletronicos ndo sdo coisas sensiveis.
Porém, como podemos relacionar os estados eletronicos as explicagdes de uma série de
fendmenos, sao coisas referiveis.

A afirmativa de Ogilvie (1990, p. 280) de que “ndo existem tais coisas como
orbitais” s6 faz sentido quando diz respeito aos estados como coisas sensiveis ou se a
funcdo (a representante) for tomada pelo estado (o representado).

E claro que orbital como regido do espago na qual a probabilidade de encontrar o
elétron é alta também é coisa referivel e, portanto, também nao existe enquanto coisa
sensivel.

Outra objecao a existéncia dos orbitais é que, por serem considerados como entes
matematicos, nao sdo observaveis (Scerri, 2000a; 2000b). Porém ha mais de um
entendimento do que seja observar no seio da comunidade cientifica (Mulder, 2011). Em
sentido estrito, proprio da Mecanica Quantica, orbitais sao representantes de estados e,
nem as fun¢des de onda, nem os estados sdo diretamente observaveis. Em sentido amplo,
uma observacgao (ou medi¢do) pode ser compreendida como o resultado do tratamento
de dados, ou seja, um resultado obtido indiretamente (Ostrovski, 2005; Schwartz, 2006).
Portanto, orbitais podem ser observaveis ou ndo, conforme o conceito de observacao
adotado.

Outros quimicos consideram que orbitais atémicos existem, por terem sido

diretamente observados (Zuo et al.,, 1999; Humphreys, 1999; Jacoby, 1999; Leutwyler,
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1999; Stein et al, 1999; Samuelsen, 1999): as imagens obtidas em laboratério
(entendidas como expressdo da realidade) sdo tomadas como correspondentes as
previsdes teoricas (as imagens dos orbitais atbmicos mostradas nos livros textos), pelo
fato de serem aproximadamente isomorfas; ou, inversamente, as imagens dos orbitais
atomicos mostradas nos livros textos sdo consideradas como verdadeiras previsdes
tedricas porque foram observadas em laboratoério.

Essa posicao realista pressupde que: 12) a realidade (dos orbitais) é constituida
por aquilo que é observado ou observavel; 22) a verdade de uma afirmativa teérica (sobre
os orbitais) é estabelecida por correspondéncia com a realidade. Ambos pressupostos sdao
discutiveis.

A exigéncia de que o conhecimento seja obtido por meios empiricos (medicao,
observacao) nao é uma caracteristica necessaria do realismo, mas sim uma heran¢a do
positivismo que influenciou fortemente as ciéncias (Arana, 2007). Nao apenas os orbitais,
mas grande parte dos conceitos da Quimica se refere a entes tedricos que sdo
considerados muito pequenos para observacdo a olho nu, a exemplo de atomos,
moléculas, elétrons etc. Nesses casos, o conhecimento é obtido por meios indiretos,
mediados por teoria(s) que reconstréi(em) os registros empiricos primarios. E o caso das
imagens dos orbitais atdbmicos em pauta (mapas de densidade eletronica) que resultaram
de dados produzidos por aparelhos complexos e modificados por um conjunto de técnicas
sofisticadas e dependentes de teorias (Zuo et al., 1999).

E controverso que as imagens dos orbitais de livros textos possam ser
consideradas como previsodes tedricas da realidade atdomica, porque, em primeiro lugar,
sdo objetos de uma formulacgdo particular da Mecanica Quantica, a Mecanica Ondulatoéria
(Ogilvie, 1990), a qual nao possui prioridade em relacao a outro tipo de representagdo
dos estados atomicos.

Em segundo lugar, tais imagens sdo representacdes parciais das fun¢des de onda,
ja que sdo graficos tridimensionais das suas partes angulares, apenas. Sendo
representacdes parciais, ndo podem ser imagens dos orbitais como um todo e, muito
menos, das densidades eletrénicas correspondentes aos orbitais.

Terceiro, essas supostas imagens dos orbitais sdo graficos de [Yem(6,$)]? ou

[@em(0)]? em um sistema especifico de coordenadas: o esférico. Porém, os graficos dessas
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funcdes podem ser tragcados em quaisquer outros sistemas de coordenadas, produzindo
imagens diferentes. Por exemplo: em coordenadas cartesianas, os graficos de [@¢m(0)]?
para os estado s (£ = 0) sdo planos e, para os demais estados (£ > 0), ondas, conforme
mostrado na Figura 10, abaixo.

Uma vez que ndo dispomos de critérios para decidir qual sistema de coordenadas
produz a representacdo real, todas sdo igualmente discutiveis como indicacdes das
formas das regidoes do espaco onde os elétrons apresentam alta probabilidade de serem
encontrados. A escolha dos quimicos em trabalhar com graficos em coordenadas
esféricas foi pragmadtica: tais imagens possibilitavam explicar o direcionamento da
ligacdo covalente e, consequentemente, a estrutura molecular. Porém, a utilidade das
imagens ndo pode ser considerada como uma garantia de que os orbitais atdmicos
tenham essas formas, indubitavelmente.

Figura 10 - “Fig. 2 - O fator de densidade de probabilidade (0;m)? como fungdo de 6 para
elétrons s, p e d” (White, 1931, p. 1418). Os grdficos de (Y/m)? podem ser obtidos
multiplicando-se (0O/m)? por ®®*, que tem valor constante, em cada estado.

& C{ELECTRGW

//

e~

Adicionalmente, é um equivoco supor que o movimento eletronico no atomo esteja
limitado a quaisquer regides delineadas pelas formas dos graficos da parte angular da

funcao de onda ou do seu quadrado, porque a parte radial, que varia com a distancia entre
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elétron e nucleo, se estende até o infinito e ndo é considerada nos graficos. Portanto, as
imagens dos orbitais apresentadas em livros texto sdao meras fic¢des, embora
extremamente Uteis para determinados fins.

Em vista do exposto, os mapas de densidade de carga nao podem ser considerados
como prova experimental de comprovacao de uma previsdo tedrica acerca dos orbitais.

De fato, temos indicios de que elétrons sdo partes dos atomos e das moléculas e
que se movimentam em volta dos ndcleos atémicos, mas ndo temos qualquer pista sobre
sua distribui¢do espacial nos atomos. O trabalho de Zuo et al. (1999), assim como outros
trabalhos (Schwartz, 2006), mostram imagens produzidas a partir de sistemas atomicos,
mas ndo garantem que os modos de distribuicao espacial dos elétrons nos atomos sejam
aqueles expressos pelos graficos de [Yem(6,$)]2.

Uma vez que orbitais como regides do espaco ndo sao coisas sensiveis e que suas
representacdes pictéricas ndo podem ser tomadas como reais nesse sentido, a afirmativa
de que orbitais tenham sido diretamente observados s6 pode pertencer a realidade das
coisas sobre as quais se tem convicgao.

Este modo de se expressar metaférico (Miller, 2003), mais préximo do concreto,
que produz compreensoes e explicagdes qualitativas, faz parte da formagdo dos quimicos,
mesmo daqueles que se dedicam a quimica computacional (Hoffmann, 1998) e constitui
parte do seu modo de pensar, dando-lhes identidade (Hoffmann & Lazlo, 1989; Nye,
1993). O melhor exemplo é o discurso de Robert Mulliken (1966) ao proferir sua
Conferéncia Nobel. Mais de 30 anos apds seu artigo seminal, reiterou sua conceituacao de
orbital como “abreviatura para fungdo de onda monoeletrénica orbital ou, preferivelmente,
para autofungdo monoeletrénica orbital” (p. 132, grifo do autor). Contudo, diferentemente
do primeiro artigo, o texto trouxe mapas de contorno de orbitais moleculares como
ilustracdes, entendidos como “retratos de densidade de probabilidade, em vez de
imagens diretas dos OM” (p. 136). Inclusive porque, para Muliken, as “formas
verdadeiras” dos orbitais eram funcées matematicas, fossem exatamente conhecidas ou

nao. Um trecho merece especial atencado pelas referéncias a aspectos espaciais do orbital:

Um orbital (seja atomico ou molecular) é, estritamente falando, apenas uma funcao
matematica no espaco tridimensional ordinario. Quando um elétron esta ocupando um
orbital, a forma do orbital nos diz, entre outras coisas, qual fracdo de tempo o elétron pode
gastar em diferentes regides do espaco em torno do nucleo, ou ntcleos. Cada orbital
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favorece algumas regides particulares do espaco e desfavorece outras, ainda que todos os
orbitais em um determinado dtomo ou molécula se estendam, pelo menos em pequena
extensdo, ao longo de todas as regides do d&tomo ou molécula. Orbitais diferem mais
notavelmente das érbitas da teoria Bohr pelo fato de que eles ndo especificam caminhos
detalhados para elétrons. Eles, no entanto, ddo alguma informagao sobre as velocidades
médias, bem como, posi¢coes dos elétrons (p. 133, grifo do autor).

E nesse sentido que se pode compreender sua afirmativa de que “um orbital
significa, aproximadamente, algo como uma drbita; ou, mais precisamente, algo tdo
proximo de uma drbita como é possivel em mecdnica quantica” (Mulliken, 1996, p. 132,

grifos do autor).

Conclusao

Em vista do exposto, esta claro que nao ha apenas um conceito de orbital, mas dois
— funcdo de onda e regiao do espaco — e que nao temos critérios para decidir acerca da
prioridade de um sobre o outro. Logo, torna-se necessario conhecer ambos e aprender a
emprega-los durante o processo formativo do professor de Quimica ou do quimico.

O ensino dos conceitos de orbital se baseia em conhecimentos discutidos em
varios componentes curriculares, os quais precisam ser mobilizados pelos estudantes
com a devida colaboracio dos professores. E uma boa oportunidade para os licenciandos
desenvolverem a percepc¢do historica do conhecimento quimico e dos processos de
elaboragao conceitual, do problema de origem ao resultado, passando pelas construcdes
das diversas relagdes entre os fatos e conceitos que constituem as varias instancias de
argumentacao.

Os graficos de [Yem(0,9)]? em coordenadas esféricas cumprem um papel muito
importante nas explicacbes das ligacdes covalentes e das estruturas moleculares: a
representacdo visual geométrica (parcial) de atomos e moléculas. Considerando que o
espaco atomico é parte do espaco em que as coisas visiveis sdo encontradas, é possivel
entender que quimicos possam operar com orbitais como se estes tivessem existéncia
sensivel, por analogia com objetos visiveis.

Nunca é demais lembrar que toda representacdo estd no lugar daquilo que
representa. Por isso, utilizar os graficos da parte angular dos orbitais no lugar dos

orbitais, significa que os quimicos aceitam um conceito de orbital relacionado ao lugar dos
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elétrons no espago atémico, mas ndo que tais graficos sejam suas imagens especulares.
Orbitais, enquanto regiao do espaco, sdo instrumentos para pensar, fazer e ensinar
Quimica.

Considerar a concepg¢do de existéncia dos orbitais como regido do espago como
fruto de ingenuidade, acriticidade ou desconhecimento resulta da adogao de um ponto de
vista reducionista, a partir do qual a epistemologia da Quimica e a formac¢do dos quimicos
é compreendida de modo simplista e/ou, sinal de recusa a compreensao da(s)
realidade(s) de um modo mais alargado.

De acordo com o ponto de vista adotado, os orbitais podem ser entendidos e
explicados como existentes de modo sensivel, referivel, por convic¢ao ou, ainda, como
inexistentes. O que ndo é possivel, é negar o papel que tém desempenhado no
desenvolvimento da Quimica como um todo e, particularmente, na compreensao e

explicacdo da estrutura molecular e das transformag¢des materiais.
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