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The author analyzes models in connection with the misinter-
preted theory of mesomerism and resonance which are substantially
modelling those aspects of reality that have key-position in the
chemical cognition of matter.

In the incorrect evaluations of both theories the structural
parts of a modelled object, i.e. the creating of the real from the
non-real, are construed subjectively, The author underlines that
real qualities, structures, states of molecules do mot come from the
fictitious, non-real ones and it is, therefore, impossible to take as
absolule those states of molecules which are expressed by pos-
sible limit structures. We apply limit structures (they do not
correspond real states of molecules) arbitrarily as a purposeful
simplification of reality which, in spite of its character, correspond
individual aspects of reality and are used in scientific practice.
This opinion was successively appropriated by G. D. Wheland, L.
Pauling and other theoreticians.

V na8ej stati pod modelom chépeme sustavu komponentov, ktoré
na béze analogie napodobiiuji, a tym reprodukuji podstatné charakte-
ristiky objektu, resp. oblasti, ktoré st predmetom vedeckého $tadia. Pod
modelovanim rozumieme proces konS$truovania modelov, hladania ana-
logickych procesov v prave analyzovanej forme pohybu hmoty alebo
v jednotlivych formdch pohybu hmoty. Sam model a redlny objekt (ob-
last), teda modelovany origindl si vidy v urCitej objektivnej relacii.
Pritom izomorfné modely zodpovedaji zobrazovanému predmetu z jedné-
ho hladiska, kym tzv. geomorfné modely z viacerych hladisk ¢i postojov.
PravdaZe, vo vede a redlnej praxi hovorime o modeloch vecnych (mate-
ridlnych) a abstrakinych (idedlnych), ktoré sa diferencuji na logicke
a matematické, resp. na modely, ktoré spdjaji oba spomenuté momenty.
Okrem toho v badatelskej praxi klasifikujeme modely na linearne, uza-
vreté a otvorené, determinované a stochastické, na modely rovnovdho-
vych vztahov (abstrahuji od taZkosti dosahovania tychto stavov) a pro-
cesné modely. (Napr. v sociolégii sa zasa hovori o makrosocidlnych a
mikrosocidlnych modeloch.) Dalej existuja funktné modely, ktoré re-
produkuji funk&né znaky redlneho objektu & origindlu. Tento druh
modelov spofiva na funk¢énej analégii a moZno ho Clenit na oblast sta-
tickych modelov {zobrazujiicich funkéné relacie originalov v jednora-
zovej projekcii) a oblast dynamickych modelov, ktoré zobrazujii trans-
formécie v procese origindlu a jeho funkcie. Niekedy sa zvykne hovorit
aj o modeloch vzdjomnych koreldcil, a taktieZ treba pripomenat, Ze
niektoré modely moZno realizovat len pomocou elektronickej techniky
(pocitacich strojov, resp. nepretrzite pdsobiacich modelujicich zariade-
ni — analogov].
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V naZej stati nebudeme analyzovat ani jeden z uvedenych dru-
hov modelov. BliZSie si v3ak vSimnime tzv. 3trukturdlne modely, a
to v kontexte s analyzou v chemickych vedach rozvinutej teérie mezo-
mérie a teorie rezonancie, ktoré Specificky modeluja isté aspekty reality
a na ktorych budeme sledovat evoliciu idey modelovania v jednej z dé-
lezitych etap vyvoja chemickych predstdav o Struktidre hmoty.

*

K dékladnejSiemu spoznaniu povahy chemickej vidzby, teda otdzok
teorie chemickej Struktiry prispievaji i metody kvantovej mechaniky.
A v kontexte s extrapoldciou tychto metod v chémii sa stretdvame s
prave jej vlastnymi (3pecifickymi) spdsobmi modelovania zloZitych
chemickych objektov. Tento spdsob modelovania sa rozsiril aj v teorii
mezomeérie [neopierajicej sa o kvantovii mechaniku a kvantovi chémiu},
aj v teérii rezonancie, v ktorych dochddza k negativhemu hodnoteniu
oboch teorii, ak sa v chémii zauZivany spdsob modelovania chédpe a in-
terpretuje noeticky nespravne, ale najmé ak sa neprimerane kvalifikuje
— ako to v minulosti realizovali niektori teoretici a filozofi. Preto sa
v takychto hodnoteniach moZno stretnit s tym, Ze v spomenutych teo-
ridch sa (subjektivne) konStruuje Struktiirna fast modelovaného objektu,
a tym. i sdm modelovany objekt, €o znamend, Ze sa tu vytvara redlne
z nerealneho. V tomto nespravnom chépani sa totiZ poukazovalo na akési
nematerialne ,vzajomné pdsobenie“ rezonujicich krajnych, medznych
Struktir — teda v skutofnosti v zdkladnom stave molekuly ozaj neexis-
tujticich Struktdr, i ked na druhej strane svojou inStrumentilnou funkciou
v chemickom pozndvani a modelovani reality opodstatnenych Struktar
(pretoZe ony odrdZaji medzné elekironové stavy v chemickej reakcii
vzbudenych molekil] — z ktorého fungovania sa podla niektorych au-
torov vraj napriek jeho charakteru robili zdvery o vlastnostiach reédlnych
objektov. V duchu takychto nesprdvnych predstdv sa vSak prehliadlo,
Ze tu ide len o Specifickd metédu vyskumu objektov, ktord napriek svojej
osobitosti skutocne prispieva k ich hlbSiemu poznaniu, pretoZe spomenuté
vzdjomné poésobenie naozaj vobec nemoZno stotoZnit s akymisi objektiv-
nym procesom, ktory prebieha ohromnou rychlostou a ktory sa zhoduje
s tautomériou.!

Z dejin filozofie vieme, Ze Leibniz v Monadoldgii povaZoval monady,
komponenty za akési nemateridlne atomy [aktivhe duchovné substan-
cie). Preto ani netreba odhliadnut od niektorych materialistickych stra-
nok ucfenia o monédach, aby sme videli, %e o vztahoch medzi takto ché-
panymi Casticami nemoZno vébec hovorit, t. j. Ze medzi nimi neexistuii

1V pripade tautomérie ide o rovnovdhu dvoch, resp. viacerych izomérov, ktora
spotiva v tom, Ze jednotlivé izoméry maja pribliZzne rovnaky miestny obsah energie
a mbZu lahko prechddzat z jedného do druhého.
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(ani) také vztahy, ktoré by mali nemateridlnu povahu. Av8ak hned treba
pripomentt, Ze i ked v spomenutych chemickych koncepcidch sa vyjad-
ruji vlastnosti niektorych molekil prostrednictvom moZnych Kkrajnych,
medznych Struktdr, jednako leibnizovské a moderné chemické hladisko
nemoZno stotoZnit. Preto dosledny vedec-materialista neméZe [extrémne)
povedal — ako sa to v urCitych etapach vyvoja tychto (chemickych)
koncepcii prostrednictvom teoretikov a filozofov rozSirovalo — Ze redl-
ne vlastnosti Struktary, stavy vlastne vznikaji z fiktivnych, neskutoc-
nych Struktir, stavov molektl. PravdaZe, tieZ je nespravne, ked sa abso-
lutizujii stavy molekil, ktoré sa wyjadruji moZnymi medznymi Strukia-
rami. Vidime teda, Ze skiimand otdzka nie je vobec jednoduchd. Naopak,
je velmi komplikovand, ¢o zdéraziiuje'aj sovietsky vedec Stoff. Musime
si totiZ uvedomit, Ze moZné, krajné Struktiry, ktoré dplne nekoreSpon-
duji s redlnym stavom molekuly, zavddzame a pouZivame v chémii (ob-
last poznania) ako vedomé zjednodulenia skutoCnosti. A tak tieto mode-
ly maji predsa len vztah ku konkrétnym strankam objektivnej reality —
prave preto ich veda vyuZiva — aj ked tieto strdnky sa nimi adekvatne
neodrazajd, ¢i v uréitych medziach vedome transformuji. D4 sa teda
povedat, Ze moZné krajné Struktdry (v ramci objektivne vytycenych
iloh) v oblasti modelovania rozsekdvaji dany zloZity objekt na akési
jeho Jjednotlivé stavy, z ktorych sa vychddza pri jeho celkovom opise.
A pritom v oboch uvedenych koncepcidch — pri vytyCovani konefného
ciela — sa odhliada od urditych aspektov i takto transformovaného ob-
jektu, ktorého kazdy stav je len velmi pribliZnym obrazom ¢i modelom
skutotnosti. AvSak z hladiska vyskumnej praxe aj napriek tomu ne-
moZno prisadit moZnym stavom fiktivny charakter. Ved fiktivhymi by
boli len vtedy, keby boli dplne volnymi vytvormi rozumu, bez ich (in-
Strumentdlnej) funkcie v Iudskom poznani, teda bez ich vztahu k real-
nej praxi, t. j. vytvormi, v ktorych sa nepocita aj s ich urCitymi ohra-
nideniami zo strany vedeckych vyskumov a teorii. (1, s. 122)?

7Zdd sa, Ze tato skutofnost si dobre uvedomoval i jeden zo zakla-
datelov teorie rezonancie G. Wheland, ked napisal, Ze tedria rezonan-
rie sa svojim pomerne sprostredkovanym charakterom znacne odliSuje
od inych prirodovednych tedrii. ,MySlienka rezonancie je 3pekulativnej-
Sou koncepciou ako iné fyzikdlne tedrie. Nevyjadruje nijakd vnitornd
vlastnost molekuly, ale je matematickou metédou vymyslenou fyzikom
alebo chemikom pre vlastné pohodlie.” (3 a 4, s. 116)3 Aj podla L. Pau-
linga — ktory najefektivnejSie kritérium novych, zloZitych chemickych
koncepcii hladal v ich praktickom pldne — chemik méZe nadobudnut

2  Rezonanéna predstava je pre spracovanie chemickych problémov taka pohodina
a uZitofnd, Ze lubovdla pri volbe medzng¢ch Struktir ma maly vyznam.“ (2, s. 11).

3 Ten fakt, #e sa rezonancia skima v danom systéme, vébec nie je podmieneny
nejakymi prirodzenymi zvla$tnostami sysiému. Jednoducho zavddza sa &isto umelé
priblizenie, ktoré zvolili preto, aby opisali charakter vizby.” (5, s. 74—75).
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,Spravne a uZitoné intuitivnhe pochopenie rezonanc¢nej koncepcie Sta-
diom jej praktického pouZitia k réznym problémom®. (6, s. 22; 7, s. 431)*

Je zname, Ze obe tedrie vznikli medzi dvoma svetovymi vojnami na
Zapade. Tento moment vSak neovplyvnil ich vedeckd hodnotu. Skor
v urfitom Stadiu ich existencie viedol k ich neprimeranej noetickej, me-
todologickej a filozofickej interpretdcii (bola Casto podmienenda 3Speci-
fickym charakterom ich modelovych postupov a ich svojraznou termi-
nolégiou). Preto poletné vysledky, ktorych sa dosiahlo v chémii pomo-
cou uvedenych koncepcii, ustavi¢ne dokazujd, Ze ich autori nevychddzali
z tych strdnok ufeni niektorych tecretickych chemikov z druhej polo-
vice minulého storofia, v ktorych sa prejavoval agnosticky postoj k po-
znatelnosti molekdl (Ch. F. Gerhardt, H. Kolbe), i ked z istych formu-
l4cii a terminov oboch tedrii laik mohol odvodit aj tito predstavu. Skér
sa zd&, Ze moderni autori vychddzali z problému, na ktory v minulosti
narazil uZ F. A. Kekulé. Kekulé pri svojich vyskumoch totiZ pobadal, Ze
truktiru benzénovych molekil je vhodné vyjadrit nie jednym chemic-
kym vzorcom, ale tak, akoby ona oscilovala medzi dvoma réznymi Struk-
tirami. Preto tito korekciu z tplne objektivnych potrieb aj uskutoCnil.
Z dejin chémie vieme, Ze tdto korekcia sa ukdzala uZ v osemdesiatych
rokoch 19. stor. nepresnd, no jednako sa z praktickgch dévodov v ché-
mii ponechala. A prave z takychto ¢i podobnych dévodov sa i Struktira
chemickych objektov v modernej vede zacala zobrazovat 3Specifickymi
modelmi, viacerymi Struktdrnymi vzorcami, aviak opodstatnenymi mo-
delmi.’ Ved vyrastali z klasického modelovania chemickych objektov.
A tu sme pri koreni veci. Preto na tomto mieste musime upozornit, Ze
prdave spomenuté pochopenie danej otdzky nevedie k deformadcii naSich
znalosti o objektivnej realite. Eo ipso omylov sa dopiStali niektori teo-
retici aZ vtedy, ked prehliadli, Ze stfasné zobrazenie Struktiry danej
molekuly viacerymi Struktdrnymi vzorcami mda len pomocng charakter
a Ze ani jeden takyto vzorec neurcuje a uspokojivo neodrdZa vlastnosti
molekuly, pretoZe jej skutotnd Struktira je niekde medzi nimi. Napr.
v tedrii mezomérie sa nazyva rezonanénym hybridom. V tejto teorii
Struktira benzénu je dand hybridom medzi dvoma Kekulého Struktir-
nymi vzorcami. (Vplyvom mezomérneho efektu (5, s. 66), t. j. posunu
elektronovych péarov, nemd viizba medzi uhlikmi v benzinovom jadre
charakter jednoduchej, ani ¢isto dvojitej viizby.)® Aj podla teérie rezo-

1 Skutofnd Struktira, ak si ju mame predstavif, nesklada sa zo zmesi réznych
;moZnych' Struktdr. Je to jedina Struktdra sama o sebe a md k onym ,moZnym’ Struk-
tiram len uréity vztah; no pretoZe sa neda jednoducho zndzornit na papieri, musime
o nej uvaZoval v pojmoch Struktir, ktoré sa graficky dajd vyjadrit.“ (8, s. 88)

5 Podla Stoffa autori tedrie rezonancie spravili chybu v tom, Ze zamenili alebo
stotoZnili proces vedome] rekon$trukcie konkrétneho v poznani — ktoré (konkrétno)
sa dosahuje pomocou rdznych kombindcii abstraktnych, netplnych obrazov, modelov
— s procesom fyzikdlnych interakcii ozaj redlnych Struktdr. Pritom vSak kritika tejto
chyby sa nevztahuje na samu metodu rekonStrukcie konkrétneho v poznani. [1, s. 123)

5 Porovnaj s analyzou problematiky (9, s. 470—471)
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nancie dand molekulu, ktord moZno znazornit niekolkymi Struktarnymi
vzorcami (priCom kaZdy md vyjadrovat jednu z moZnych kombinacii
rozloZenia =— elekironov medzi atomami molekuly), nemoZno sprdvne
zndzornit jednou ur€itou Struktdrou, ale len vzdjomnou kombindciou
alebo superpoziciou Struktar, ktoré spdsobuji zniZenie energie systému,
jeho stabilizdciu. Teoria rezonancie vyuZiva na znazornenie molekil
krajné Struktiry. Napr. Struktira benzénu sa tu opisuje ako linedrna
kombinacia dvoch Kekulého a troch J. Dewarovych Struktir, ktoré sa
lifia roznym usporiadanim n — elektréonového oblaku, pritom sa pred-
poklada, Ze tieto Struktiry navzdjom rezonuji. A rezonanciou krajnych
Struktir vysvetluje teéria rezonancie vSetky vlastnosti molekuly. Kraj-
né Struktiry znazoriiuji medzné elekronové stavy, ktoré neexistujio v
zakladnom stave, ktoré v3ak existuja vo vzbudenych molekulach v che-
mickej reakcii. Superpoziciou krajnych Struktar, z ktorych kaZda pri-
spieva svojou ,vahou", ziska sa kvalitativne zobrazovanie alebo opisa-
nie rozdelenia elektronov v redlnej molekule. Podla tebrie rezonancie
molekula modZe ziskat v okamihu reakcie a pod bezprostrednym vply-
vom Cinidla ndsledkom elektronovych posunov také rozloZenie elekiro-
nov, ktoré je blizke niektorej krajnej Struktire. A tdto kvalitativna for-
ma teodrie rezonancie je totoZna s tedriou mezomeérie. Z tedrie rezonancie
vyplyva, Ze kaZda krajna Struktidra osve nezodpoveda nijakému redlnemu
fyzikdlnemu stavu molekGl; medzi nimi teda nemdéZe existovat fyzikalny
jav rezonancie.’ _

Z uvedenych faktov vyplyva, Ze tvorba spomenutych pomocnych
vzorcov nie je vo vede sterilnd, i ked na druhej strane nesmie zvidzat
k vzorcovému schematizmu. Treba tieZ povedat, Ze pomocou tohto druhu
modelov a zndzorneni, ktoré st napr. oporou poloempirickej metody
vyberu linedrnej kombinacie funkcii, sa zhotovujd i pribliZné matematic-
ké vypolty takych vlastnosti skimanych objektov, ktoré rozSiruji a obo-
hacuja naSe vedomosti o skutonej stavbe objektu.! Na tomto mieste si
vSak treba uvedomit, Ze je Zalostné €i paradoxné, Ze v urditom Stadiu
vyvoja analyzovanych (novych) chemickych predstdav sa vSetky tieto
pozitivne, doéleZité poznatky, zdakazy a direktivy ignorovali, alebo sa
na ne zabudlo atd., ¢im doslo k prekriicaniu tedrie mezomeérie, F. Arndio-
vej tedrie prechodného stavu, ktord tieZ vznikla na konci dvadsiatych
rokov néasho storodia, a neskor i tedrie rezonancie.® K tejto tedrii treba

7 K fyzikdlnemu chépaniu rezonancie pozri (5, s. 25-

8 V modernych chemickych predstavach sa ukédzalo, ¥e valentné chemické vizby
v benzéne nie sa rovnocenné, ¢o sa prejavilo i v pisani Struktdrneho vzorca benzénu,
ktory sa obohatil. Napr. Sipkami sa v sifasnych vzorcoch ozmatuje smer posunu
elekirdnov, znamienkami + a — zasa rozloZenie kladnych a zdporn§ch nabojov v ur-
¢itych molekuldach atd. atd.

9 Tedria rezonancie je predovietk¢m metddou opisu chemickfch javov. Podla nej
stavba vietkych chemickych ldtok sa opisuje ako superpozicia 3truktdrnych formdl.
»Taky pristup dodal velkd pruZnost chemickej symbolike, dovolil jej dplnejSie vyjadrit
fakty o reakénej schopnosti latok.” {10, s. 561—562)
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dodat, Ze je kvalitativhou empirickou teériou, ktora sa v mnohom podo-
ha tedrii lokalizovanych pdarov. Sama metdda lokalizovanych elekiro-
novych parov (metéda VB] je kvantovomechanickd aproximacnd metoda,
ktora vznikla na baze W. Heitler — F. Londonovych prac, zovSeobecne-
nych Rumerom, Slaterom a Paulingom. Metdoda VB dovoluje nazorne
ukdzat, ako sa uskutotfiuje jav ,vidzba“ ako kvantovomechanicka inte-
rakcia, ak vyjdeme od izolovanych atomov a ich pribliZenie vykladame
ako ,zruSenie degenerovanej vymeny“. Metdédu VB je moZné aplikovat
na zloZzité systémy,. ktoré nemozno opisat jednou valencnou Struktarou.
Sam Pauling daval z beZnych aproximacnych metdéd prednost metdode VB.

Z dejin chémie vieme, Ze v butlerovskom smere vo vyvoeji chémie
sa presadzovali opacné hladiska, ako hldsali agnosticki chemici v minu-
lom storo€i a Ze dalej sa tento smer vyvijal v kontexte s modernymi
predstavami o elektronovej teorii chemickej vézby, ktorda sa realizuje
spojenim atomov prvkov v molekule vonkajSimi [valen¢nymi] elekiron-
mi a v kvantovej chémii, ktord Studuje otdzky Struktiry molektdl meto-
dami kvantovej mechaniky. Pre informAcie musime uviest, Ze v tychto
ndukach sa pre vypocCet energie vzniku molekal [zlu€ovacia energial,
ale aj ich dal8ich charakteristik, musi rie$it kvantovomechanickd rov-
nica pohybu Castic, ktoré vytvdraji dand molekulu. A hlavne v tomto
bode nardZaji chemici na mnohé taZkosti, ktoré sa potom prejavujd i
pri rieSeni modernych chemickych otdzok. Ide totiZ o to, Ze chemicknd
Struktturu latok podmiefiuje jednak vzajomny vplyv jadier atomov, jed-
nak interakcia jadier a elekironov, odpudzovanie samych elekironov,
interakcia drahovych a vlastnych rotaénych impulzov izolovanych elek-
tronov, ako aj zakonitost, ktora odraZa Pauliho princip.!® Prave tento
komplikovany vzajemny vplyv rdéznorodych komponentov spdsobuje, Ze
pri zloZitej8ich celkoch {(molekuldch) su vinové rovnice v stufasnej dobe
exaktne nerieSitelné. Preto v konkrétnej chemickej praxi sa uplatiiuji.
(zavédzaji) urcité zjednoduSenia (pribliZné poloempirické metody]), kto-
ré potom pochopitelne umoZiiuja len priblizné rieSenie sklimanych ota-
zok. A prdve na tento moment sa pri ich fyzikdlnej a chemickej inter-
pretdcii Casto zabtida. Musime totiZ uviest, Ze z danych hladisk 3tudo-
vané celky, dtvary — i tie najjednoduch8ie — s zloZené z troch a via-
cerych Castic a matematické vypolty takychto komplikovanych objek-
tov st zloZité a nepresné. Velmi déleZitd je i td okolnost, Ze molekula
nie je nejakou linedrnou adiciou ¢astic, z ktorych sa sklada. Eo ipso
" akysi ,celostny“ charakter chemickych ttvarov (molekil) sa musi res-
pektovat aj pri aproximativnych kvantovomechanickych vypoctoch. Ved
v tychto vypoctoch ide vlastne o vystihnutie tych fyzikdlnych vlastnosti
Castic, ktoré sa prejavuja prave v interakcidch komponentov chemického
objektu.

1 podla tohto principu v atéme nemdzu byt dva elektrony s absoldtne rovnakym
siborom kvantovych ¢isel, t. j. nemdZu byt dva elektrény v rovnakom stave.
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Pri kvantovomechanickych vypoltoch zdkladného stavu molekidl sa
operuje vinovou funkciou. Tato vinova funkcia, ako vieme, zobrazuje ¢i
opisuje pohybujice sa elektrony medzi jadrami v danej molekule (9, s.
157) a vypocita sa zo Schrodingerovej rovnice. V metdde rezonancie sa
matematicky vyraz vinovej funkcie molekuly zapisuje v zjednoduSenej
forme. Model molekuly sa teda vyjadruje aproximéciou, pomococu ktorej
sa opisuje moZné usporiadanie elekirénov pre td istid konfiguraciu ja-
dier atomov. A vjslednd vinova funkcia molekuly sa vyjadri ako lineéar-
na kombinécia vinovych funkcii jednotlivgjch moZnych usporiadani. Teda-
Y =a ¥ + a®%: + a; Py + ... kde W, st vinové funkcie jednotli-
vych Struktar (formal) a a; koeficienty, kitoré vyjadruja urcité zastape-
nie jednotlivych moZnych usporiadani spomenutych komponentov. Po-
kial ide o redlnu moZnost uplatnenia subjektivizmu v tychto postupoch
(podmieneného, pravda, danym vedeckym vyskumom, a nie akoukolvek
imagindciou), treba povedat, Ze matematické vzorce jednotlivych cCasti
vinovej funkcie sa tvoria podla urc¢itych vopred dohodnutych postupov.
Formaélne je aj rozdelenie elektronov v jednotlivych moZnych Struk-
tirach, schémach. Okrem toho charakterizovany ,subjektivizmus®
a istd ,lubovdla™ sa modZe uplatnit v tedrii rezonancie aj pri vybere
struktar, z ktorych sa vychéadza pri vypoctoch. Pri zloZitych molekulach
sa totiZ zvadSuje pocet moZnych schém, no nardba sa len s ich nevel-
kym mnoZstvom. Av3ak napriek vSetkym .tymto faktom (oscbitnostiam
niektorych metéd) musime zdéraznit, Ze kvantovd chémia naozaj dosiah-
la velmi vyznamné faktické tuspechy pri Stidiu chemickej Struktary mo-
lekul, t. j. tento druh subjektivizmu a Iubovéle sa teda nezaklada una
idealistickom prekricani reality. Preto' aj Brown hodnoti tedriu rezo-
nancie ako nevyhnutné rozSirenie vinovej mechaniky na problémy ché-
mie. Podla neho existuji aj ,pocetné experimentalne doékazy, ktoré jej
‘koncepciu pedporuju®. (8, s. 90)" Treba povedat, Ze prdve s moZnostou
rézneho kombinovania medznych Struktir sa niekedy spdjala s tedriou
rezonancie lubovéla a neprehladnost. Pauling v8ak pripominal, Ze rov-
naka lubovéla sa uplatiiovala aj v klasickej organickej Struktirnej ché-
mii, pretoZe v oboch pripadoch sa pouZivaji zjednoduSenia a hypotetické
Struktirne prvky. No napriek tymto zjednoduSeniam a ich lubovoInému
charakteru ma podla autora Struktirna ifedria organickej chémie velka
hodnotu. (Vyraz lubovéla — aj v klasickej Struktirnej tedrii — v Pau-
lingovom vyzname znamenda to, Ye s kaZdou abstrakciou nevyhnutne st-
visi moment zjednoduSenia. Samy znaky st Iubovolne volitelné, a tak
uZ znakova povaha vedeckého jazyka je déleZitym momentom jeho sub-
jektivity. Preto hoci sme dali istym spojitostiam v danom znakovom sys-
téme objektivny vyznam, tatoc Tubovdla sa cbmedzuje, no nikdy nie
je celkom odstranend.) Pokial ide o obmedzenie momentu fubovéle v

Il ,Tedria rezonancie rozdiruje jazyk, ktorym chemik mysli a vyjadruje svoje
myslienky.” (11, s. 624)
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rezonantnom zndazorneni, dochddza tu jednak k aplikéacii vSeobecnich
pravidiel pre stanovenie medznych Siruktir (podla Paulinga a Whelan-
da), ktoré vyplyvaji z chemickej skisenosti a z kvantovej chémie, jed-
nak k uplatneniu individudlnej, vSeobecnymi pravidlami nekodifikova-
telnej chemickej sktsenosti badatela, ktory tvorivo pracuje s rezonanc-
nymi vzorcami. (12, s. 133)

Teraz sa vratme ku genéze a uceniu oboch teodrii, kioré — ako moZno
usidit uZ z doterajdieho textu — st komplikované. K ich nespréavnej
interpretdcii, ktord sa realizovala v istych obdobiach ich vyvoja, prispel
nielen novy spdsob modelovania chemickych objektov, jeho Kkritika, ale
stasti aj s tym stvisiace isté terminologické a noetické zvlaStnosti jed-
notlivych spomenutych teoérii, ktoré sa v urCitych 3tadiach ich vyvoja
javili laikovi ako nedostatky a ktoré tvorcovia analyzovanych teorii sa-
mi postupne pokusom a praxou vyvracali. Vieme, Ze takdto nejednoznac-
nost je priznacnd pre filozoficky nedostatoCne $kolenych vedcov, ale
Ze sa zretelne prejavuje aj v krizovych a prelomovych obdobiach rieSe-
nia komplikovanych vedeckych problémov a otdzok spolofenskej praxe,
ako sa to realizovalo aj v sihvislosti s analyzovanymi koncepciami.

Vznik teorie mezomérie (1926) podmienili niektoré nové predstavy,
ktoré zacali nartsSat v chémii vZité ndzory o éisigch typoch jednoduchych
‘dvojitych, trojitych vizieb, vytvarajice valentné elektrony.!? Zistilo
sa totiZ, Ze elektrony, ktoré vytvaraji napr. dvojité vdzby medzi dvoma
uhlikovymi atomami v etyléne

H H
S 7
cC=¢0C
™.,

W \
H H

skoro nezalietaji, ¢o je prave doleZzite, i do oblasti susednych jednodu-
chych védzieb, medzi uhlik a vodik. Tieto elektrony sem nezalietaja pre-
- to, Ze sa nem6Zu udrZat. A tento fakt si musime uvedomit, pretoZe prave
z neho sa vychadza pri vytvarani predstavy o, ¢istych” typoch jedno-
duchych, dvojitych atd. vdzieb. Z chémie je zname, Ze spomenutej (novej)
ylokalizdcii” elektronov medzi uhlikom a vodikom prekdZa pole jedno-
duchych vézieb, a preto zniZenim odporu tohto pola sa ulahcfuje i udr-
Zanie sa preletujicich elektronov. No tieZ je zname, Ze prdave v tychto
procesoch vznika retaz kovalitativne novych wizieb, ktoré uZ nie si ani
jednoduchymi, ani dvojitymi vdzbami, ktoré sa v8ak v prirode beZne vy-
skytuja. Pravda, musime konStatovat, Ze tieto nové fakty v obdobl ich
vzniku niektori teoretici v duchu starych mechanistickych predstav o
elektronoch jednak popierali, jednak redukovali na staré, i ked danym
javom adekvatne klasické modely vézieb [jednoduchd, dvojita atd.) a

12 K tymto prdcam freba zahrndaf nazory M. A. Iljinského [o parcidalnych valen-
cidch) a predstavy V. A. Izmailského o farebnosti organickych zli¢enin [1915), ktoré
prehibili znalosti o mezoiiruktire v organickej chémii.
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molekula sa predstavovala ako akysi ,kriZenec“ Ci ,zmes® niekolkych
klasickych vézieb &i Struktdr a zaCala sa modelovat pomocou niekolkych
réoznych vzorcov. V takychto nézoroch sa teda neodrazil skutofny roz-
mer samej reality, ale ani to, preto sa fakticky Struktdra istych mole-
kil zacala zn&zoriiovat niekolkymi schémami. A tak v tejto teoretickej
krize sa zaCalo uvaZovat, ¢i predsa len nie je nieCo pravdy na starych
nazoroch z obdobia vzniku predstdv o chemickej Struktire, ked sa este
existencia atomov vSeobecne neuzndvala a kedy sa istl autori nazddvali,
7e ,chemické vzorce neznamenaja nif viac ako pahy opis, akym spdso-
bom je latka schopnéd reagovat; Ze si to akési puhe ,reakéné schémy”,
za ktorymi sa neskryva Ziadna redlna Struktira®. (13, s. 292—283) Tieto
ndzory v3ak boli nesprédvne.

Vieme, Ze okrem teérie mezomérie aj v teodrii rezonancie sa jedina
skutofnéd Struktdra molekuly zacala zndzoriiovat niekolkymi schémami.
No aj tu to malo objektivne dévody, hoci aj tu sprvu dochdadzalo k jed-
nostrannostiam. Viimnime si, ako sa vyvijala tdto problematika a v ram-
ci nej i samo modelovanie.

UZ skor sme spomenuli, Ze prave prechod od jednotlivych atomov
k viacatomovym celkom — teda k omnoho rozvetvenejSiemu vzajomné-
mu pdsobeniu, pri- ktorého Stidiu sa rieSenie Schridingerovej rovnice
komplikuje natolko, Ze ho stiCasné matematické metddy nedokazu zvlad-
nut — si vynttil zavedenie iba pribliZnych poloempirickych metéd na
rieSenie chemickej Struktdry latok v tychto celkoch.’® Dalej sa v zdujme
dosiahnutia vysledkov v danej praxi postupovalo tak, Ze urlity jedro-
duchy vzorec konkrétnej latky, ktory spolu s inymi jednoduchymi che-
mickymi vzorcami participoval na vystihnuti jej charakteru — podla
moZnosti aplikovanej metédy — zobrazoval iba jedno moZné usporia-
danie elektromov medzi atémami a vidzbami v molekule. Preto pocho-
pitelne sa muselo pisat mnoZstvo vzorcov, ak sa mali zobrazit vSetky
moZné sposoby rozmiestnenia elektronov v danom (analyzovanom]) che-
mickom objekte. Stoff tito skutofnost sprédvne spdja s nemoZnostou
zobrazenia kvalitativne zloZitych nemechanickych javov mechanickymi
modelmi. (1, s. 117) Pre kaZdy takyto vzorec sa pisalo rieSenie kvan-
tovomechanickej rovnice. No konecné & skutofné Statistické rozmiest-
nenie elektronov, ktoré je predsa len zloZitejSie a nedd sa znazornit
jednoduchymi chemickymi modelmi, mohlo sa podla takychto postupov
ziskat iba zlafenim ¢i ,zmieanim“ v3etkych moZnych (jednoduchych)
rieSeni v takom pomere, aby vypocfitand energia ¢i ind meratelnda ve-
li¢ina sahlasila s nameranou, kedZe kaZdy takyto osebe vzaty jedno-

B v prvej etape vyvoja kvantovej chémie zohrali vyznamnd dlohu poloempirické
vypoéty a kvalitativna analyza chemickych faktov. V druhej etape sa stali moZnymi
dostatoéne prisne neempirické vypocéty vdcSej skupiny molekdl ako v prvej etape.
Eite pred desiatimi rokmi bola v chémii cielom intepretacia vinovych funkcii a nie
navrhovanie novych metod vypoctu. (10, s. 564)

14 Takto ziskané rovnice viac ¢i menej postihuji redlne rozloZenie elektrénov
v molekule,
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duchy model, ktory v danej teérii v koexistencii s inymi sa zhCastiluje
na opise skimaného objektu, je ozaj nedostatofny a jednostranny a
len v ,kombindcii“ s inymi je bazou, z ktorej sa vychadza pri postihova-
ni typickej Struktiry danej molekuly. V tejto sivislosti treba uviest, Ze
tento postup v modelovani skdmanych aspektov chemickych objektov
nie je edte zavrhnutelny, nespravny, pretoZe vernejSie zobrazuje realitu
ako jednotlivé jednoduché chemické vzorce.'* Preto k nesprdvnej inter-
pretécii sa zatali dostavat iba ti vykladaci tedrie rezonancie, ktori v da-
nom kontexte absolutizovali matematické metody a vysledky, ktori ne-
pochopili dialektiku jej moZnych krajnych schém, (Struktdr), pretoZe
ich totalne stotoZnili s redlnymi stavmi chemickych objektov. V tomto
duchu orientovani autori teda vtedy nesprdvne interpretovali a formulo-
vali predstavy spojené s uvedenymi postupmi, ked ich matematické
vysledky sa snaZili exaktne kvantifikovat a objektivizovat, hoci s tymito
operdciami nemoZno takto postupovat.

Pokial ide o samu genézu tedrie rezonancie, ktord ma vyznam prave
pre pochopenie jej metéd modelovania, méZeme spomenut, Ze urcité
zaklady tejto koncepcie, v ktorej sa integruje chemické, fyzikalne a ma-
tematické myslenie, nachddzame i v G. N. Lewisovej teorii chemicke]
vizby, v ktorej sa absolutizoval postuldt ekvivalencie.® No L. K. Ingold
upozornil, e Pauling r. 1932 analyzoval rad typickych mezomérnych
molekidl a vysvetlil ich tvar a stabilitu kvantovomechanickou rezonan-
ciou. (5, s. 85) PravdaZe, v samej teorii rezonancie (1932—1934) sa ho-
vorf o krajnych Struktdrach a v koncepcii mezomérie o medznych Struk-
tdrach. Pritom aj v tedrii rezonancie sa niektoré molekuly zobrazuja
a modelujd pomocou viacerych vychodiskovych Struktar, o pochopitel-
ne prispieva k ich hlbSiemu poznaniu. Preto v minulosti sa doptistali
chyb ti kritici spomenutej koncepcie, ktori jednotlivé moZné krajne
Struktiry od danej molekuly izolovali, odtfhali a prisudzovali im redlnu
existenciu, hoci ich Ziadnymi chemickymi a fyzikdlnymi prostriedkami
nebolo mo¥né pozorovat. (14, s. 212; 9, s. 189)Y7 Takto pochopeneé stavy,
Struktary teda odrdZajq, znazorfiuja v skuto¢nosti nerealizujtce sa, avSak

15 Aj podia Laitka a Sprunga rézne medzné Struktdry pouZivajice sa k opisu
toho istého objektu nemajd od nich samych (t. j. medzn§ch Struktirach) nezdvisly
vyznam, nemoZno ich pokladat za bezprostredné obrazy rozliSenych objektivnoredl-
nych Ztruktdr. (12, s. 131)

16 podla neho jednej chemickej vidzbe koreiponduje par ,zospolofenitenych®, spa-
renych elekironov. Tento ndzor viedol k neuznaniu kvalitativnych zmien v povahe
vézieb a ich interakcii, k chdpaniu molekuly ako sidhrnu izolovanjch skupin védzieb.

17 Casto je tazké pripisat molekule jedind Struktiru typu wvale¢nei, ktord by
uspokojivo vyjadrovala vlastnosti molekuly. Casto taktie% dve alebo viaceré elektréno-
vé Struktary zdaja sa takmer rovnako dobre pouZitelné. V tych pripadoch obycajne
ma vyznam hovorit, Ze skutofna molekula rezonuje medzi urfitymi Struktdrami a uka-
zat takd molekulu, zapisujic v zdtvorkdch rdzne rezonantné s&truktiry. Tie rdzne
Struktiry nezodpovedaji rdznym drubhom molekdl; existuje len jeden druh molekuly
s elektrénovou Struktdrou, predstavujiacou hybrid z dvoch alebo viacerych Struktar
valentnej vizby.” (9, s. 189)
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mozné rozmiestnenia chemickych védzieb v chemickych objektoch. A ¥
modernej chémii sa naozaj hovori o mnohotvarnosti chemickych vézieb,
o0 tom, Ze vidzba medzi atobmami sa neobmedzuje len na jednoduché ex-
trémne pripady, ale Ze kvalitativny prechod od jednej Struktiry k dru-
hej sa méZe realizovat diferencovanou sériou drobnych skokov, resp.
postupnych prechodov. ,,Ak si k tomu podmienky, ak st v zloZitej mole-
kule vzdjomnym pdsobenim mnohych vézieb zmenSené odpory, ktoré sa
stavaji do cesty jednotlivému uskutoCneniu tychto drobnych skokov, do-
chéddza k ich realizdcii a my tu potom méame velmi pestré spektrum
novych kvalit, novych foriem chemického zlufovania.“ (13, s. 296—297)

UZ sme spomenuli, Ze vinovéd funkcia molekuly sa vyjadruje lineér-
nou kombindciou vlnovych funkcii jednotlivych moZnych usporiadani
urfitych elementarnych Castic v molekule. Treba uviest, Ze tieto izolo-
vané mozné, krajné $truktiry (inak déleZité ako modely, inStrumenty
v procese reprodukcie objektivnych zdkonitosti) st sice 3pecificky za-
pojené do odrazu reality sktimanych objektivnych celkov, avSak napriek
tomu z hladiska tplného opisu molekuly nadobiddaja svoj vyznam. A
prave tito skutofnost nedostatolne vyjadrili a ocenili kritici tejto teo-
rie. Preto napr. Wheland neskér napisal, Ze ,,réznym rezonanénym Struk-
tiram nemoZno- pripisovat ten fyzikdlny zmysel, ktoré ony nemaji”“.
(15, s. 49; 1, s. 121) Podobne neskdr aj Pauling (v odpovedi na kritiku)
prehlasil, Ze krajné Struktiry sice vznikaji idealizédciou reality, nie si
viak nezavislé od skutoCnosti.

Jasne sa ukazuje, Ze obe analyzované a dofasne nespravne inter-
pretoi.rané tedrie st velmi pribuzné, skoro totoZné. Rozdiel medzi nimi
je v tom, Ze predstava rezonancie — na rozdiel od koncepcie mezomeérie
— opiera sa o kvantovii mechaniku a kvantovd chémiu. Pritom skreslené
predstavy, ktoré sa docasne spdjali s tedriou rezonancie, vébec nevyply-
vaji z kvantove] mechaniky (a vedy vdbec), ba priamo odporuji jej
duchu. Spajali sa len s jej nepriliehavou, prendhlenou a z toho vyplyva-
jicou povrchnou interpretdciou. Pokial! ide o jednotlivé kvantovome-
chanické metody vypoltu molekil, treba povedat, Ze napriek ich znac-
nym nedostatkom, modernd kvantovd chémia naozaj predstavuje jeden
Zo stupifiov v rozvoji teérie chemickej Struktary latok. No chemicka 3truk-
tira sa napr. i pomocou metody lokalizovanych elektrénovych péarov
vyjadruje (aproximativne) vlnovou funkciou, a nie (oddelene) jej jed-
notlivymi ¢lenmi. A podla VolkenStejna dal3ia met6da, met6da moleku-
lovych orbitdlov, i ked pri jej pouZiti sa neberta do tivahy krajné, moZné
Struktary ako pri inych metddach, tieZ prindSa uspokojivé vysledky pri
rieSeni a modelovani analyzovanych otdzok. (14, s. 212)

Musime pripomeniit, Ze Kkritici teérie mezomérie a rezonancie nazvali
sposob modelovania chemickych objektov tymito tedriami, ktory sa w

nich realizuje pomocou viacerych vzorcov, vzorcovym schematizmom. Pri-
tom pripominali, Ze jeho noetické korene moZno vyvodit uZ z niektorych
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Butlerovovych vyrokov a predstav, ktoré sa vztahuji na dant temu. Hovo-
rili totiZ, Ze na uplatnenie a rozSirenie subjektivizmu pri pisani Struktir-
nych vzorcov mohol prispiet i tento autor vtedy, ked meditoval o vzta-
hoch medzi komponentami molekuly. Pritom sa odvoldvali na Butlerovov
vyrok, podla ktorého ,akykolvek spdsob pisania vzorcov moZe byt dobry
len vtedy, ak uspokojivo vystihuje tieto vztahy. Dokonca je prirodzené
pouZivanie réznych spdsobov, pri¢om sa ddva prednost tomu, ktory je pre
dany pripad najvyraznej$i.“ (16, s. 455)' No treba konStatovat, Ze z tohto
Butlerovovho vyroku jasne nevidime, Ze by sa autor vyjadroval k tejto
otdzke. Skér treba povedat, e Butlerovova chemicka prax naznaluje, Ze
s jednou molekulou sa nespdjaji rozne modely jej Struktury, pretoZe i
on sam molekulu zobrazoval jednym vzorcom. Autor teda hovoril o
Tubovéli len vo vybere znakov, pomocou ktorych znédzorflujeme existuji-
ce strdnky a procesy redlnych celkov, no.ukazuje sa, Ze bol oproti ich
vyjadrovaniu viacerymi Struktirnymi modelmi.

A tento nézor podporuji aj H. Laitko a W. D. Sprung, podla ktorych
z Butlerovovej poZiadavky zobrazit $truktiru zlGCeniny bezpomienecCne
v jednom vzorci sa rozvinuli neskér aj neadekvatne kritiky koncepcie
mezomérie a rezonancie. To je uZ, pravda, dasa ina stranka problému. Au-
tori v8ak pripominajd, Ze podla nich nesmieme Butlerovove nézory cha-
pat tak (tzko), akeby sa ich autor domnieval, Ze jeden vzorec valencnej
schémy (3truktirny vzorec] méZe vyjadrit vSetky podstatné znaky che-
mickej Struktiry danej zldfeniny. Podla nich termin Lvzorec“ znamena
u Butlerovova jednoiny teoreticky Struktirny obraz lubovolnej abstrakt-
nej drovne a nie je totoZny s beZnym vyznamom pojmu ,,chemicky Struk-
tarny vzorec“. {12, s. 113)

Na zaver treba pripomeniit, Ze¢ v kvantovej chémii nasho obdobia
uZ existuji obsiahle a zdokonalené postupy a v stati analyzovand pro-
blematika a v rdmci nej i modelovanie sa dalej rozvija a spresiiuje (napr.
pomocou metddy ,atéomy v molekulach“). V zdsade dnes existuji, ako
ukazuji viaceri autori, moZnosti pre absoliitne vypoéty bez poloempiric-
kych pomdcok a v priebehu svojho zdokonalenia sa vzdjomne zbliZila
metdda lokalizovanych elekiréonovych parov a metéda molekulovych
orbitalov. Vytvdraji sa predpoklady pre absoliitne vypoCty systémov aZ
s niekolkymi tisicmi elekirdonov pomocou poditacov. UZ dnes sa splnila
funkcia teorie rezonancie ako mostu k déslednej kvantovej teérii mole-
kul. To vietko méa dopad na nemechanicky spfsob modelovania chemic-
kych objektov.

18 AvZak pre ,kaZdd latku bude v tomto zmysle moZny len jeden raciondlny
vzorec a ked budd zndme vieobamcné zdkony zdvislosti chemickfch vlastnosti latok
od ich chemicke] Struktdry, potom taky wvzorec bude vyjadrovat vietky tieto vlastnosti”.
(16, s. 78)
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K MOOEMMPOBAHHK) CJHOMHEIX OBBEKTOB
Munas Bypuma

B macTosme#l craThe aBTOp AHANHSHDPYET MONENE B CBE3KM € XEMHUECKH X (QHIOCOPCKE
HERePHO WHTEPUPETHDYEMEIMM TeODHAMH Me30MepHE M De30HAHcd, KOTODEIE B XHMUTECKHX
HAYKAX [0BONBHO CHENHQHYECKY MOTEIHDYIOT Te ACHeKTH PealbhHOCTH, KOTODEE WMMENT EINYEEQe
3HAUCHHE B XHMHYECKOM I03HAHHH MaTePHH,

B mHesepHmix oneHKax ofeux TeopHi Mel CTaaxHBaeMcE ¢ (CyOBexTHBHEBIM) KOHCTPYHpOBa-
HHEM CTPYKTYPHON 9acTH MOZETHpPyeMoro OOBeKTa, CIeTOBATENLHO, C CO3NAHMEM PEansHOTO M3
HepeankHoTo, ABTOD TOJYUEPKHBAel, 9I0 DEalbHEE CBOHCIBA, CTPYKTYDH, COCTOAHHA MOIEKYI
HE BOSHHKAWT W3 (QHKTUEHEIK, HEDEANLHEIX CTPYKTYpP, COCTOHHWI MONEKYN, 4TO HEIB3H, TAKUM
ofpasom, aﬁconmrﬁsﬂ_poaarh TE COCTOAHMA MOJMEKYJ, HOTOPEIE BRIPAXAKTCA NOCPEOCTBOM BO3-
MOKHEIX TpeIeIbHEIX CTPYKTYpP. Bens KpafiHie CTPYKTyPsl (COBEPIIEHHO HECOOTRETCTBYIOIIHC
PeANBHLIM COCTOAHHAM MOJCKYJEI) MBI BEOMMM I HCMONEIYEM B XHMWHYECHOM TOSHAHAM Kak
COSHATEJIBHEIE YTPOMIEHHA NEeHCTBHTEJLHOCTH, KOTOPEIE, HECMOTPA Ha TaKOH XapakTep, WMeoT
OTHOmWEHWE X OTNeNBHBIM CTOPOHAM PeaJbHOCTH, B CHAY HYCTO HAyKa HCNOAB3YEeT HX B CBOeH
npakTHKe, K TaxkoMy sakmouenmHo nmoctenexHo mpumuii x. . Veimesn, JI. Ilayrmer m apyrde
TEOpPeTHKA.

ZUR MODELLIERUNG KOMPLIZIERTER OBJEKTE
Milan Burica

Der Vi. analysiert Modelle im Zusammenhang mit den chemisch und philosophisch
falsch interpretierten Theorien der Mesomerie und R&Esonanz, die in den chemischen
Wissenschaften =ziemlich spezifisch die Aspekte der Realitdt modellieren, die in der
chemischen Erkenntnis der Materie eine Schliisselbedeutung haben.

Bei den falschen Auswertungen beider Theorien stossen wir auf eine [subjektive)
Konstruierung des Strukturteils des modellierten Objekts, also auf die Konstituierung
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des Realen aus dem Irrealen. Der ViI. betont, dass die realen Eigenschaften, Struk-
turen und Zustdnde von Molekiilen, nicht aus fiktiven, unwirklichen Strukturen und
Zustidnden entstehen, dass also die Verabsolutierung der Molekiilzustinde, die durch
mogliche Grenzstrukturen ausgedriickt werden nicht zuldssig ist. Die Grenzstrukturen
(gédnzlich mit dem realen Zustand des Molekiils nicht korrespondierend) werden in
der chemischen Erkenntnis doch als bewusste Vereinfachungen der Wirklichkeit
eingefiihrt und verwendef, die aber f{rotz solchen Charakters in Beziehung &zu
einzelnen Seiten der Realitdt stehen und deswegen werden sie in der wissenschaftli-
chen Praxis appliziert. Zu dieser Schluss-folgerung haben sich’ allmé#hlich auch
G. D. Wheland, L. Pauling und andere Theoretiker durchgearbeitet.
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