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1 Editorial

Liebe Freunde der Theoretischen Chemie, ein Buchprojekt von Herrn Jug zu Zweihundert
Jahre Entwicklung der Theoretischen Chemie

mit der folgenden Aprilausgabe der INFO im deutschsprachigen Raum (1800-2000)  of-
THEORETISCHE CHEMIE verabschiedet sich fenbar gab es eine solche schon lange vor Heitler

das Redaktionsteam aus Potsdam. Wir bedanynd London.
ken uns ganz herzlich fir die Zuarbeiten, den
Zuspruch und das Interesse der Erfolg der IN-Neben diesem Artikel enthalt die INFO altbe-
FO steht und fallt mit dem Engagement und der kannte Sparten. Diesmal stellen sich zwei Ar-
Mitarbeit ihrer Leser. beitsgruppen vor, namlich diejenige von Thomas
Korzdorfer an der Universitat Potsdam, sowie
Die INFO THEORETISCHE CHEMIE geht in  die von Irene Burghardt an der Johann Wolf-
ihr 21. Lebensjahr, ist also nun faktisch, nicht gang Goethe-Universitat Frankfurt. Der Ta-
nur rechtlich, erwachsen. Auch das Symposiumgungskalender , ebenfalls ein dynamisches Ob-
fur Theoretische Chemie kommt in die Jahrejekt, gibt wie tblich Auskunft Giber fiir unse-
und feiert im né&chsten Jahr den 50. Geburtstag.re Community interessante Veransta|tungen_ In
Die beiden Beispiele zeigen, dass die Theorgfiesem Zusammenhang ein herzliches Danke-
tische Chemie im deutschsprachigen Raum eischén an Herrn Prof. Klaus Helfrich, der sich
reifes Fach geworden ist, mit Wurzeln, die frei-seijt vielen Jahren um die P ege der Konferenz-

lich noch tiefer in die Vergangenheit reichen.|iste kimmert. Den Abschluss bilden wie immer
Uber Aspekte der historischen Entwicklung un- Klatsch und Tratsch .

seres Fachs berichtet Herr Professor Jug aus

Hannover, in seinem Artikel zum Stand des Ge- Insgesamt ist die INFO, wie erwartet, deut-
nealogieprojekts Theoretische Chemie . Im Gedich kiirzer als beim letzten Mal. Wir danken al-
nealogieprojekt, das Herr Jug vor einigen Jahrenen Beitragslieferanten und ho en, dass auch in
dankenswerterweise aus der Taufe gehoben hagukunft gentigend Berichtenswertes von Euch /
werden Querverbindungen und Lehrer-Schilervon Ihnen eingehen wird. Die ndchste Ausgabe
Beziehungen zwischen im akademischen Bereickoll wie Ublich im November erscheinen Zu-
tatigen, deutschsprachigen Theoretischen Chearbeiten bitte gleich an die neuen Macher der
mikern dargestellt. Es macht Spay und erd net INFO TC. Diese sind zum Zeitpunkt des Re-
unterhaltsame Aha-Erlebnisse, sich unter derdaktionsschlusseess noch nicht bekannt, werden
Web-Adresse  http://genealogy.theochem.uni- Ihnen / Euch aber noch rechtzeitig nachgereicht.
hannover.de durch die Seiten zu klicken. Ahnlich

wie die INFO selbst, lebt das Genealogieprodn diesem Sinne: Beste Griye und Adieu aus
jekt von der standigen Erneuerung und Aktua- Potsdam, Euer/lhr

lisierung durch ihren Kundenstamm, also uns.
Herrn Jugs Beitrag ist somit auch eine Auf-
forderung, an der dynamischen Entwicklung desPotsdam, im April 2013
Projekts mitzuwirken. Wir freuen uns ferner auf

Peter Saalfrank

Verantwortlich: Peter Saalfrank
Institut flir Chemie der Universitat Potsdam
Karl-Liebknecht-Straye 24-25
D-14476 Potsdam-Golm

Redaktion: Gernot Fuchsel
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2.1 AG Computerchemie an der Universitat Potsdam

JProf. Dr. Thomas Korzdorfer
Institut fur Chemie
Universitat Potsdam

. S Karl-Liebknecht Str. 26
e @ﬁﬁ D-14476 Potsdam-Golm
ey
Einflhrung gewinnen. Die Groye der dabei zu untersuchen-

den Systeme (einige zehn bis einige hundert
Die AG Computerchemie am Institut fir Che- Atome) erschwert die Verwendung sehr genau-
mie der Universitat Potsdam wurde zum 1. Au- er Wellenfunktions-Methoden wie etwacoupled
gust 2012 mit der Berufung von Thomas Koérz- cluster oder con guration interaction erheblich
dorfer (Georgia Institute of Technology, At- und macht Sie hdu g sogar unméglich. DFT (fur
lanta) eingerichtet. Die neu gescha ene W1-Grundzustandseigenschaften) und TDDFT (fiir
Professur verstarkt seitdem das Fach Theore-optische Anregungen) gelten daher typischer-
tische Chemie an der Universitdt Potsdam umyeise als die Methoden der Wahl.
die Arbeitsgruppe von Prof. Peter Saalfrank
(W3). Thematisch liegt der Schwerpunkt der zyr Person:

AG auf der Entwicklung und Anwendung mo- Thomas Korzdorfer studierte Physik und
derner Elektronenstrukturmethoden auf Frage' Macromo'ecu'ar Science an der Universitat Bay_
verstarkt die AG Computerchemie den For- gStephan Kiimmel zum Thema Self-interaction
schungsschwerpunkt Weiche Materie an der Uni- and charge transfer in organic semiconductors .
versitat Potsdam und dbernimmt inhaltlich ei- \jon 2010 bis 2012 arbeitete er mit Prof. Jean-
ne Briickenfunktion zwischen Chemie und Phy- | yc Brédas am Georgia Institute of Technology.
sik. Methodisch konzentriert sich die Arbeit der Korzdorfer ist Alumnus der Studienstiftung des
AG auf die Dichtefunktionaltheorie (DFT), ihre  dt. Volkes, des Elitenetzwerks Bayern sowie der

zeitabhangige Erweiterung (TDDFT) sowie die alexander-von-Humboldt Stiftung.
Vielteilchenstdérungstheorie in GW -N&herung.

Neben der Untersuchung elektronischer Eigen-D
schaften von organischen Halbleitermaterialien
steht dabei vor allem die Methodenentwicklung
im Zentrum ihrer Arbeit.

ie allen DFT Rechnungen zugrunde liegenden
N&aherungen fiir das sog. Austausch-Korrelations
(XC) Funktional zeigen chronische Schwéachen
bei der Beschreibung einiger elektronischer Ei-
genschaften, welche fir die organische Elek-
tronik von fundamentaler Bedeutung sind. Zu

Ziel unserer Forschungsarbeit ist es, mit Hil-den Problemfallen zaéhlen neben der Beschrei-

fe quantenchemischer Methoden ein besserddNg von Ladungstransferprozessen (Leitfa-
Verstandnis tber die grundlegenden elektroni-Nigkeit, CT-Anregungen, lineare und nicht-
schen Prozesse der organischen Elektronik zlineare Polarisierbarkeit) auch spektroskopische

Forschung
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(lonisationsenergien, Elektronena nitaten, im Rahmen der hier typischerweise verwende-
Bandliicken) und strukturelle Eigenschaften ten generalisierten Kohn-Sham Methode [9] be-
(Peierls Instabilitat, Mixed-Valence Systeme) schrieben und korrigiert werden kénnen.[10] Ein
sowie nicht-lokale Korrelationse ekte (van-der- vielversprechender Weg ist die Nutzung von
Waals Wechselwirkungen in organischen Kris-sog. long-range corrected (LRC) hybridg11]
tallen). Die Arbeitsgruppe Computerchemie in welchen eine korrekte 1/r-Asymptotik des
macht es sich zur Aufgabe, die diesen FehlbePotentials durch die Trennung des Coulomb-
schreibungen zugrunde liegenden Schwachen d@perators in kurz- und langreichweitige An-
XC-Funktionale aufzuklaren und ggfs. abzustel-teile erreicht wird. Die charakteristische Lan-
len. Im Folgenden sollen kurz einige Beispielege der Trennung wird durch den sogrange-
fur diese Vorgehensweise aufgezeigt werden. separation (RS) Parameter bestimmt; Selbst-
wechselwirkungsfehler werden durch die geeig-
Methoden nete Wahl des RS-Parameters korrigiert.[12,
13, 14, 15] Die auf diese Art erreichte Mini-
mierung von Vielteilchen-Selbstwechselwirkung
Fir einen Grojteil der oben genanntenmhrt zu erfolgreichen Anwendungsmdglichkei-
) AT ten in DFT [13] und TDDFT.[16] Die nicht
Schwachen der gewdhnlich verwendeten XC- .. . : : - :
Funktionale ist der sog. SelbstWeChSWirkungs_groyenkonS|stente Beschreibung fuhrt allerdings

. ) auch zu einer Reihe von Problemen.[14, 15]
fehler verantwortlich.[1] In den h&u g verwende- L
, . . Neben der Flexibilisierung des RS-Parameters
ten lokalen und semilokalen Dichtefunktionalen

.. und der Bertcksichtigung von langreichweitigen

Wechselwirkungsenergie. Die Folgen sind u_a%orrelatlonse ekten gehort daher auch die Her-

o A : . Stellung von Groyenkonsistenz zu unseren mit-
Zu niedrige lonisationsenergien und Bandlucken,telfristigerl Zielsetzungen
das Fehlen einer Rydberg-Serie, die Instabilitat '
vieler experimentell stabiler Anionen, drama-b GW
tisch Uberschatzte Polarisierbarkeiten, zu nied-

rige Ladungstransferenergien, Uberschatzte Devijelteilchenstérungstheorie in  der GW -
lokalisierung von Elektronendichten, und vieles Naherung erméglicht die Berechnung von Qua-
mehr. siteilchenenergien wie lonisationspotential und

_ ] Elektronena nitat in Molekullen, Festkorpern,
Die Korrektur von Selbstwechselwirkungsfehlern ;4 an ober achen.[17, 18] Besonders die Be-

ist ein von uns seit einigen Jahren verfolgtes Ziekchreibung von organisch-anorganischen Grenz-

bei der Verbesserung der existierenden Dichte-5.han pro tiert von der Beriicksichtigung von

funktionale. Im Rahmen der Kohn-Sham Theo- g tejichene ekten wie etwa der Abschirmung

rie ermoglicht die SIC-OEP Methode [2, 3] die gor |angreichweitigen Coulombwechselwirkung
vollstandige Korrektur der sog. Einteilchenwech- ;. polarisierbaren Medien. Im Bereich der or-

selwirkung. Dieser vielversprechende Ansatz €lganischen Elektronik erfreut sich die GW -

wies sich als sehr erfolgreich bei der Beschrefyqthode daher steigender Beliebtheit.

bung von der Eigenschaften organischer Halblei-

ter mithilfe von DFT [4, 5, 6, 7] und TDDFT.[8] Die im Vergleich zu DFT Rechnungen rela-
_ ) ) ~tiv hohen numerischen Kosten erschweren voll-

Eine weitaus hau ger verwendete Alternative standig selbstkonsistenteGW -Rechnungen be-

stellt die Nutzung von Hybrid-Funktionalen dar, s chtiich. Der Groyteil der in der Praxis ver-

in welchen den semilokalen Funktiona!en n_iCht'wendeten GW -Rechnungen wird daher nicht-
lokaler Hartree-Fock Austausch beigemischtge|hstkonsistent, basierend auf den Eigenwer-

wird. Hier beschaftigen wir uns vor a!lem mitder \an und Orbitalen einer vorausgehenden DFT-
Fragestellung, wie Selbstwechselwwkungsfehlehechnung, durchgefihrt. Dabei stellt sich das

a) DFT / TDDFT
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in der zugrunde liegenden DFT-Rechnung ver-weise sehr gut beschreiben lasst,[22, 23] stellt
wendete Funktional als entscheidend fur die Zu-die Beschreibung von Ladungstransfer tradi-
verlassigkeit derGW -Rechnung heraus.[19] Dietionell eine groye Herausforderung fir gena-
Suche nach einem zuverlassigen Startpunkt fuherte XC Funktionale dar. Im Gegensatz zu
nicht-selbstkonsistenteGW -Rechnungen gehort den gewohnlich verwendeten Funktionalen er-

daher zu unseren priméren Zielen.[20] lauben selbstwechselwirkungskorrigierte Funk-
tionale wie SIC-OEP oder LRC Hybride die
Anwendungen Berechnung von Polarisierbarkeiten [2] und
Ladungstransfer-Anregungen [8] mit hoher Ge-
a) Photoelektronenspektren und ARPES nauigkeit (siehe Gra k 2).

H&au g erleichtern DFT Rechnungen die In-

terpretation von experimentellen Photoelektro-

nenspektren sowie winkelaufgelésten Messun-

gen der Photointensitat (ARPES). Theoretische

ARPES Spektren kénnen dabei Uber die Fou-

riertransformation von Molekulorbitalen berech-

net werden.[21] Wie am Beispiel des organischen

Halbleiters NTCDA in Gra k 1 gezeigt, kann die

Verwendung von semilokalen Dichtefunktiona-

len wie LDA dazu fihren, dass sich die erhalte-

nen Kohn-Sham Orbitale nicht mit dem Experi-

ment in Einklang bringen lassen.[7] Die Ursache

fur das Versagen semilokaler Funktionale ist ihr

inharenter Selbstwechselwirkungsfehler.[4, 5, 6,

15] Selbstwechselwirkungsfreie Funktionale wie

SIC-OEP liefern dagegen zuverlassige Vorhersa-Grak 2:  Ladungstransferanregung in einem
gen fir ARPES Messungen (siehe Grak 1).[7] Dipeptid.[8]

ARPES DFT(LDA DFT(SIC-OEP . apeg ee
HOMO (LoA) ( ) c) Peierls Instabilitat

ky[1/A]

Hau g werden die elektronischen Eigenschaf-
ten von organischen Halbleitern durch struktu-
relle Eigenschaften bestimmt. Ein prominentes
HOMO-1 Beispiel hierfur ist die Peierls Instabilitat, wel-
che zur Alternanz der Bindungslangen (BLA)
in konjugierten Molekulketten wie Polyacety-
len fuihrt. Tatsachlich ist der Grad der BLA
Ioft/A] kift/A] kf1/A] fur die Verwendung von Polymeren in der or-
Grak 1: ARPES Messung fur NTCDA[7]  ganischen Elektronik von fundamentaler Bedeu-
tung, da er entscheidende Faktoren wie etwa das
b) Ladungs- und Energietransfer Absorptionsspektrum und die Leitfahigkeit be-
stimmt. Die Berechnung des BLA mit quanten-
Die E zienz des intra- und intermolekularen chemischen Methoden stellt jedoch selbst flr
Energie- und Ladungstransfers ist von ent-vermeintlich einfache Molektlketten wie Poly-
scheidender Bedeutung fiir die organische Elekacetylen eine groye Herausforderung dar. Zuver-
tronik. Wahrend sich der resonante Energie-lassige Wellenfunktionsmethoden sind fur lan-
transfer im Rahmen der TDDFT typischer- ge Molekllketten numerisch zu teuer, DFT

ky[1/A]
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2.2 Theoretische Chemie an der Goethe-Universitat Frankfu rt

Der Arbeitskreis  Theoretical Chemistry thoden simuliert wird,;
of Complex Systems (AK Burghardt, .
http://www.theochem.uni-frankfurt.de) am In-
stitut fur Physikalische und Theoretische Che-
mie der Goethe-Universitat Frankfurt besteht
seit Mai 2011. Die ubergreifende Thematik des
Arbeitskreises ist die Untersuchung der mikro- Entwicklung reduzierter Darstellungen und
skopischen Dynamik und Kinetik elementarer gemischt quanten-klassischer Methoden so-
Energie- und Ladungstransferprozesse in hoch-  wie deren Anwendung zur guantenmecha-
dimensionalen molekularen Systemen. Einen  nischen Propagation und dissipationstheo-
Schwerpunkt bilden insbesondere lichtinduzier- retischen Behandlung groyer Systeme.
te Prozesse, die eine guantenmechanische Be-
schreibung  der "Kerndynamik i elektronisch Diese Themenbereiche werden im Folgenden na-
angeregten Zustanden erfordern; solche Prozesi,, syizziert.
se lassen sich i. Allg. nicht anhand klassischer
Molekulardynamik  (MD)-Simulationen  erfas- E|ementarprozesse der organischen Pho-
sen. Wahrend sich unsere Methodenentwicklunggyoltaik
daher auf die quantendynamische Seite kon-
zentriert, wenden wir auch eine breite Palette Das theoretische Verstandnis elementarer
von Methoden aus der elektronischen Struk-Energie- und Ladungstransferprozesse in neu-
turtheorie, statistischen Mechanik und Model- en organischen Halbleitermaterialien kann we-
lierung biologischer Systeme an. Die Projektesentliche Kriterien fir das Design und die Op-
des AK fugen sich Uber verschiedene Kollatimierung solcher Materialien liefern. Neuere
borationen in die Frankfurter Forschungsland- experimentelle Untersuchungen unterstreichen
schaft ein, wobei insbesondere der Sonderfodie quantenmechanische, koharente Natur der
schungsbereich SFB 902 ( Molecular Princip-relevanten Primarprozesse [1, 2], die eine quan-
les of RNA-based Regulation) hervorzuhebentenmechanische Behandlung der konzertierten
ist. Des Weiteren besteht eine Zusammenarbeiklektronischen und kerndynamischen ( vibroni-
mit der von Dr. Lars Schafer geleiteten Emmy- schen ) Prozesse erforderlich macht.
Noether-Nachwuchsgruppe an unserem Institut,
die sich mit MD-Simulationen an Biomembra- In diesem Kontext beziehen sich unsere neueren
nen befasst. Arbeiten insbesondere auf die Untersuchung (i)
der Ubertragung von Anregungsenergie Ex-
Die derzeitigen Forschungsprojekte des AK kon-zitonenmigration  in Poly-Phenylen-Vinylen
zentrieren sich auf folgende Bereiche: (PPV) und verwandten Materialien [5] und (ii)
der Ladungstrennung Exzitonendissoziation

~ Charakterisierung der in der organischenin sog. Bulk _Heterojunction _(BHJ)-MateriaIien
Photovoltaik auftretenden Elementarpro- 5@ 4 6] Beide Prozesse sind ultraschnell und
zesse anhand einer Kombination von e|ekfuhren zu einer koharenten Transferdynamik.
tronischen Strukturrechnungen mit hochdi- 247 Analyse auf molekularem Level verwen-
mensionaler Quantendynamik: den wir eine Kombination von (|_) elektroni-

schen Strukturrechnungen an geeigneten Frag-
Untersuchung lichtsensitiver RNA und menten [7], (ii) e ektiven Hamiltonoperato-
DNA, wobei der Einuss kovalent oder ren, die anhand von (i) parametrisiert werden,
nicht-kovalent gebundener Photoschalterund (iii) hochdimensionalen Quantendynamik-
mit Hilfe gemischt quanten-klassischer Me-simulationen mit Hilfe e zienter Multikon gu-

Entwicklung und Anwendung quantendy-
namischer Multikon gurationsmethoden,
insbesondere unter Einsatz zeitabhangiger
Gaussbasen;

A

N
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Abb. 2: RNA-Haarnadelschleife (hair-
pin loop) mit einem kovalent gebundenen

Abb. 1. Quantendynamische Simulation Azobenzol-Photoschalter.

des ultraschnellen Ladungstransfers in einemhoden, insbesondere Quantenmechanik-
Oligothiophen-Fulleren-Komplex (MCTDH- Molekularmechanik (QM/MM)-Hybridmethoden
Rechnungen mit 2 elektronischen Zustan-in Verbindung mit on-the-y-Dynamik, MD-
den und 61 Moden) [3, 4]. Der transien- Simulationen, Freie Energie-Methoden sowie
te oszillatorische Zerfall des exzitonischerkinetische Modelle, die fur langere Zeitskalen
(XT)-Zustands spiegelt die Rolle elektroni- geeignet sind.

scher Koharenz wider.

Hochdimensionale  Quantenpropagation

rationsverfahren (siehe unten). Eine analo-mit zeitabhangigen Gaussbasen

ge Strategie wird zur Zeit zur Charakterisie-

rung alternativer Donor-Akzeptormaterialien, variationelle Multikon gurationsverfahren wie
die etwa in geordneten Flussigkristallphasengie Multicon guration Time-Dependent Hartree
vorliegen [8, 9] (DFG/ANR-Projekt mit S. (MCTDH)-Methode [12, 13] stellen dusserst e -
Haacke, Strasbourg), sowie von Komplexeryjente Methoden zur Quantenpropagation hoch-
von Donor-Chromophoren und Kohlensto - dimensionaler Systeme dar. Hit Hilfe dieser Me-
Nanoréhren (Zusammenarbeit mit C. Voisin, thoden lasst sich die Quantenpropagation kor-
ENS Paris) verfolgt. relierter Systeme von bis zu 50 oder 100 Frei-
heitsgraden im Femto- bis Pikosekundenbereich
prazise durchfuhren weit Uber die Mdglich-
keiten von Standardverfahren hinaus. Wir ha-
ben insbesondere eine auf zeitabhangigen Gaus-

ot T e oy S9a5en beruhende. Varani, das GVCTOH-
Verfahren [14, 15], entwickelt, das zwischen

und RNA [10, 11]. Im Rahmen des oben erwahn-

ten Sonderforschungsbereichs SFB 902 untersuqer Standardversion der MCTDH-Methode und

verschiedenen Naherungsverfahren, die zumeist

h [ V hnei K [ RN : ) )
fniter;\év(;rtorggzgﬁzfn r:/silsepr\tzeobgrrrzgle )(()?jg:)g iro'j‘ldas&sch-mechamsch evolvierenden Gaussbhasen
P verwenden, interpoliert. G-MCTDH ist insbe-

gi}gg?’lf]le kovalent an das Backbone gebur]densondere auf hierarchisch strukturierte Systeme

z.B. System-Bad-Komplexe und on-the-y-

breites Zeitfenster ab vom Femtosekunden- biSPropagatlon in Verbindung m'.t elektr(_)nlschen
Strukturrechnungen zugeschnitten. Die neues-

hin zum Sekundenbereich ~ das mit Hilfe kom- te Entwicklung auf diesem Sektor betrit eine

lementarer spektroskopischer Methoden ab- T . :
getastet wird. ,Fi\uf der T%eorieseite verwendenmehrSChIChtIge Variante des Verfahrens (multi-

wir ebenfalls eine Reihe komplementérer Me ¥er G-MCTDH), die die Konvergenzeigen-

schaften und/oder E zienz signi kant verbes-
sert [16].

Lichtsensitive RNA und DNA

Lichtinduzierte Konformationsanderungen von

Die lichtinduzierte Faltungsdynamik deckt ein
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Reduzierte Darstellungen: E ektivmoden
und mesoskopische Umgebungen

(4]

5]
Parallel zur Entwicklung quantendynamischer
Verfahren fir hochdimensionale Systeme stel-
len e ektive Beschreibungen komplexer Systele]
me in reduzierter Dimensionalitat einen wich- 7]
tigen komplementadren Zugang dar. Solche re-
duzierten Beschreibungen der Dynamik lassen
sich z.B. im Falle vibronisch gekoppelter Zustéan-[g)
de durch kollektive E ektivmoden [17] realisie-
ren, die insbesondere die Kurzzeitdynamik pra-
zise erfassen. Darlber hinaus fuhrt die systemaLg]
tische Konstruktion von Ketten solcher E ektiv-
moden auf eine sequentielle zeitliche Entfaltung
der Dynamik [6]. Diese Darstellungen lassen sich
erfolgreich zur Analyse von spektralen Dichten!1©
und Gedachtnise ekten [18, 19] anwenden; da-[ll]
bei stellt die E ektivmodenentwicklung eine di-
rekte Verbindung zwischen unitarer Dynamik
und einer dissipationstheoretischen Behandlung
[20] her. [13]

Ein weiterer Ansatz zur Behandlung der Nicht-
gleichgewichtsdynamik gekoppelter Molekil-[14]
Solvens-Systeme beruht auf einemesosko-
pischen Beschreibung der Umgebung durchi15]
zeitlich evolvierende Polarisationsdichten und
Stromdichten [21, 22]. Eine entsprechende gell6]
mischt quanten-klassische Methode, die die
quantenmechanischen molekularen Koordinatert'”]
an die mesoskopische Solvensdynamik koppel{ !
haben wir kirzlich entwickelt und auf einfache
Modellsysteme angewandt [23, 24]. Hybridan-
satze dieser Art sind insbesondere fir die Befi9]
schreibung von Elementarprozessen in Losung
vielversprechend und knUpfen an das intuitive
Konzept e ektiver Solvenskoordinaten an.

[21]
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3 Stand des Genealogieprojekts Theoretische Chemie

Um den Anspruch und den Stand des Geneaehenzentrum der Universitat Hannover, um die
logieprojekts Theoretische Chemie zu verstevon den Mathematikern erhaltenen Programm-
hen, méchte ich noch einmal auf die Entste-komponenten zu einem lau &higen Programm
hungsgeschichte dieses Projekts zuriickkommerzusammenbinden zu lassen. Leider war dies in
Wenige Jahre nach dem 100. Geburtstag vorkurzer Zeit nicht mdglich und ich musste mich
Hans Hellmann, der 2003 sowohl in Bonn alsselber nach einem geeigneten Studenten umse-
auch in Hannover mit einem Kolloguium gefei- hen. Zum Glick fand ich einen solchen in der
ert wurde, hatte ich, angeregt durch das welt- Chemie und stellte ihn als teilzeitbeschaftig-
weit angelegte Genealogieprojekt der Mathete studentische Hilfskraft ein. Das Programm
matiker (z.B. http://genealogy.mathematik.uni- lief Ende 2008 einwandfrei und ich konnte An-
bielefeld.dg, den Plan gefasst, ein ahnlichesfang 2009 die ersten Daten eingeben. Nachdem
Projekt fir den deutschsprachigen Raum zu be-iber 1000 Personen im Projekt enthalten wa-
ginnen. Die Idee war, alle promovierten theo-ren, konnte ich im Juli 2009 die Datenbank un-
retischen Chemiker samt ihren wissenschaftli-ter dem Namen Theoretical Chemistry Genea-
chen Vorfahren aus Deutschland, Osterreich undogy Project (http://genealogy.theochem.uni-
der Schweiz, also dem Bereich des Symposiuntgnnover.dg¢ ¢ entlich freigeben. Der Name
fur Theoretische Chemie und dem Mitgliedskreiswurde bewusst auf Englisch gewahlt, um inter-
der Arbeitsgemeinschaft Theoretische Chemienationale Rickkopplung zu erreichen. 2010 habe
in einer Online-Datenbank zu erfassen und sach auf dem Symposium fir Theoretische Che-
die Schwerpunkte und Leistungen der Theoreti-mie in Minster ausfihrlich dartber berichtet.
schen Chemie in diesen Landern fir einen grobm Info Theoretische Chemie vom November
yeren Kreis von Chemikern und anderen Inter-2010 sind auf Seite 24 Einzelheiten des Vortrags
essierten sichtbar zu machen. Auf dem Sympoauf einer DIN4-Seite skizziert, die hier nicht al-
sium fur Theoretische Chemie in Erkner 2006le wiederholt werden sollen. Inzwischen umfasst
besprach ich diesen Plan mit Wolfgang Dom-die Datenbank 2400 Personen.

cke, dem damaligen Vorsitzenden der Arbeits-

gemeinschaft Theoretische Chemie, und einigefn der Zeit der Entstehung und bis heute habe
anderen K0||egen_ Die positive Resonanz undCh viel Positives und auch Spannendes erlebt
zugesagte Unterstiitzung mit der Méglichkeit, im Zusammenhang mit diesem Projekt. Lange
das Projekt langfristig durch die Arbeitsgemein- bevor ich die Datenbank vero entlichen konn-
schaft Theoretische Chemie zu sichern, war dete, gab es erste Anfragen aus der Physikalischen
Startpunkt fiir das weitere Vorgehen. Zunéchst Chemie. Ende Dezember 2007 schrieb mir Man-
wandte ich mich an die Vertreter des Mathema- fred Zeidler, dass er seit einem Jahr an einem
tics Genealogy Project und fragte wegen Uber&hnlichen Projekt fur die Physikalische Chemie
lassung des Codes ihres Programms an. Die Marbeite und dabei auch Theoretische Chemiker
thematiker reagierten sofort positiv und sagten angesprochen habe, die in Instituten fur Physi-
die Uberlassung des Codes zu. So konnte ich Arkalische Chemie tatig seien. Er musse sich bei
fang Februar 2007 ein Rundschreiben mit Fra-der Erfassung allerdings auf die C4-Professuren

gebogen uber das MPI fiir Kohlenforschung arpeschranken, weil er sonst statt iber 500 Perso-
die Mitglieder der AGTC versenden und um In- nen wohl tber 1500 Personen recherchieren mus-

formation bitten. Schon zwei Tage spater tra- S€, was vom Arbeitsaufwand nicht zu scha en

fen die ersten ausgefiillten Frageb6gen bei mipei. Er bat mich, einen Hinweis auf die geplante
ein. Aber es dauerte noch bis Anfang 2008, unPatenbank als Zitat in seinen Artikel aufnehmen
die kritische Masse an Informationen zu errei-zu dirfen, weil ihn einige Kollegen wie Preuy,

chen. Im Méarz 2008 wandte ich mich an das ReManz und Fleischhauer darauf hingewiesen hat-
ten und er auch nicht alle Theoretischen Chemi-
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ker aus verschiedenen Grunden in seinen Artikebder Korrekturvorschlagen. So hatte sich Bern-
aufnehmen koénne. So wurde die Datenbank behard Dick, der als Schiler von Georg Hohlnei-
reits im Mai 2008 in seinem Ubersichtsartikel cher in der Datenbank stand, selbst eine wis-
mit Text und Tabellen zur Physikalischen Che- senschaftliche Ahnenliste angelegt. Dabei gab
mie im Bunsen-Magazin zitiert. Gewarnt durch es eine Diskrepanz. Als Doktorvater von Adolf
den Hinweis auf den Arbeitsaufwand, wurde mirvon Baeyer hatte ich Robert Bunsen eingetra-
klar, dass ich mir auch viele Daten selbst be-gen, wéhrend Dick zu dem Ergebnis gekommen
scha en musse, um das Ziel einer umfassendewar, dass August Kekulé der Doktorvater ge-
Dokumentation zu erreichen. Denn an dem Ziel,wesen war. Auch Bunsen war ein Schuler von
alle promovierten, habilitierten und auf Profes- Stromeyer und Nachfolger von Leopold Gmelin
suren berufenen Theoretischen Chemiker undn Heidelberg. Baeyer hatte zunachst bei Bun-
deren wissenschaftliche Vorfahren in dem Gesen, dannim Privatlabor des Privatdozenten Ke-
nealogieprojekt zu wirdigen, wollte ich festhal-kulé in Heidelberg gearbeitet. Das Problem war,
ten. Dabei war klar, dass auch andere Fachgeedass Baeyer in Berlin promoviert hatte, wie Dick
biete beteiligt werden mussten. Ich versuchte edherausgefunden hatte, aber dass weder Bunsen
also zunéachst einmal mit meinen eigenen wisnoch Kekulé je in Berlin tatig gewesen waren.
senschaftlichen Vorfahren. Bis Leopold GmelinEine weitere Quellensuche ergab, dass Baeyers
war ich schon viel friher gekommen, aber dessebissertation vom 4. Mai 1858 datierte, dass sie
Doktorvater Friedrich Stromeyer war mir ganz- einen lateinischen Titel hatte und im Bayeri-
lich unbekannt. Zu Hilfe kam mir eine Anfrage schen Bibliothekenverbund vorhanden war. Al-
meines Kollegen Rolf Manne aus Norwegen, deso bat ich Bernhard Dick, die Dissertation aus-
ich aus der Quantenchemiegruppe von Per Olowuleihen und mir wichtige Teile zuganglich zu
Léwdin in Uppsala kannte. Er wollte wissen, ob machen. Dass die Dissertation vollstandig auf
ein August Stromeyer etwa um 1850 Dozent anLatein abgefasst war, konnte uns nicht davon
der Polytechnischen Schule in Hannover geweabhalten, das Wesentliche herauszu Itern. Dem-
sen sei und ob er mit der berGhmten Familienach wurde zuerst Robert Bunsen, dem beriihm-
Stromeyer aus Goéttingen verwandt sei, vor al-testen Mann (viro illustrissimo) und dann Au-
lem mit Friedrich Stromeyer, dem Entdecker desgust Kekulé, dem erfahrensten Mann (viro ex-
Cadmium. Ich konnte zwar klaren, dass Augustpertissimo) gedankt. Dies legte die Reihenfolge
Stromeyer kein Hochschullehrer in Hannover geder Doktorvater fest.

wesen war, aber seine Verwandtschaft mit Fried-

rich Stromeyer konnte ich nicht bestatigen. DassAls Edmund Cmiel 2011 einen Professoren-
Stromeyer an der Universitat Géttingen in Me- stammbaum fir die Physikalische Chemie an
dizin promoviert, sich dann zwar in Chemie und der TU Minchen anlegte, der bei Gunter Schei-
Pharmazie habilitiert und ein chemisches Laborbe, dem Doktorvater von Hohlneicher, begann,
eingerichtet hatte, aber erst Professor fiir Me-konnte ich ihm helfen, seinen Stammbaum mit
dizin wurde, bevor er 1810 schlieylich eine Prolnformationen Gber Kollegen wie Ernst Ruch,
fessur fir Chemie erhielt, erinnerte mich an dieJurgen Brickmann, Wolfgang von Niessen, Ge-
Etablierungsversuche der Theoretischen Chemi&rd Diercksen und Gerhard Stock zu vervollstan-
in Deutschland in den 1960er Jahren. Schlieydigen.

lich fand ich auch heraus, dass mein Vorganger

in Theoretischer Chemie in Hannover, Friedrich M Laufe der letzten Jahre kamen immer mehr
Heeren. der bis 1876 wirkte. auch ein Schmepromlnente wissenschaftliche Vorfahren hinzu,

so dass das Genealogieprojekt jetzt 48 Nobel-
preistrager enthélt, davon 31 aus der Chemie
Als die Datenbank dann zur Verfiigung stand, und 17 aus der Physik. Die meisten sind di-
gab es immer wieder Zuschriften mit Anfragenrekte Vorfahren von Theoretischen Chemikern.
Dazu gehéren Emil Fischer, Adolf von Baeyer,

Stromeyers gewesen ist.
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Wilhelm Ostwald, Otto Wallach, Alfred Wer- der Arbeitsgemeinschaft Theoretische Chemie
ner, Walther Nernst, Heinrich Wieland, Adolf und alle, die diesen Bericht lesen, durch Infor-
Windaus, Peter Debye, Richard Kuhn, Leopold mationen zu fehlenden Eintr&gen von Personen
Ruzicka und Hermann Staudinger aus der Che-zur Vervollstandigung der Datenbank beizutra-
mie und Wilhelm Rontgen, Max von Laue, Max gen. Ich brauche dabei Namen, Promotionsjahr,
Planck, Werner Heisenberg und Max Born ausDissertationstitel, Fachgebiet, Universitat und
der Physik. Durch wissenschaftliche Querver-Doktorvater fir einen neuen Eintrag und einen
bindungen kommen z.B. aber auch Fritz Haberwissenschaftlichen Lebenslauf fur Professoren
und Otto Hahn bei den Chemikern oder Er- und Dozenten. Dies wirde auch flr eine groye-
win Schrodinger, Wolfgang Pauli, Felix Bloch re Ausgewogenheit des Projekts sorgen. Dabei
und Richard Feynman bei den Physikern hinzu. bitte ich auch die Regeln zu beachten, die ftr
Bisher gibt es nur einen Theoretischen Chemi-diese Eintrdge erarbeitet wurden und die unter
ker aus dem deutschsprachigen Bereich, namlichRules auf der Homepage stehen. Ich bitte um
Hans Primas, mit einem Schuler als Nobelpreiserganzende Informationen, die in der Datenbank
trager. Die Verleihung des Nobelpreises in Chenoch nicht vorhanden sind, mit Quellenangabe.
mie 1991 an Richard Ernst war allerdings fur Dass das internationale Interesse an dem Ge-
seine Beitrdge zur Entwicklung der hochau 6- nealogieprojekt inzwischen sehr groy geworden
senden Kernresonanzspektroskopie. Durch theast, kann man daran ersehen, dass es taglich im
retische Chemiker, die im nicht deutschsprachi-Mittel 80 - 90 Besucher der Datenbank gibt,
gen Bereich promoviert haben, aber hier tatigdie eine oder mehrere Seiten anschauen. Davon
waren oder sind, kamen viele weitere Nobelkommen die meisten aus Deutschland, China
preistrager als direkte Vorfahren hinzu, so Ja-und den USA. Weitere Besucher kommen aus
cobus van't Ho aus den Niederlanden, Wil- vielen anderen Landern wie Australien, Bra-
liam Ramsay und Cyril Hinshelwood aus Groy-silien, Frankreich, Groybritannien, Indien, Ja-
britannien, Theodore Richards, Linus Pauling pan, Niederlande, Osterreich, Schweden und der
und John van Vleck aus den USA. Rechnet manSchweiz.

wieder wissenschaftliche Verwandtschaften hin-

zu, sind auch die Theoretiker William Lipscomb, Zum Schluss mdchte ich noch einen Punkt er-

Roald Ho mann, Rudolf Marcus und John Po- wahnen, der sich im Zusammenhang mit dem
ple dabei. Genealogieprojekt Theoretische Chemie ergeben

hat. Mein Kollege Manfred Heinemann, der vie-
Damit war das Genealogieprojekt durch wis-le Jahre das Zentrum flr Zeitgeschichte von Bil-
senschaftliche Verwandtschaft weit Uber dendung und Wissenschaft an der Universitat Han-
deutschsprachigen Bereich hinausgewachsemover geleitet hat und den ich anlaylich des von
und das Interesse war im Ausland gestiegenmir veranstalteten Hellmann-Kolloquiums 2003
Ich hatte Zuschriften nicht nur aus Deutsch- kennengelernt hatte und der vom Genealogie-
land, Osterreich und der Schweiz, sondern auclprojekt erfahren hatte, fragte vor einiger Zeit
aus vielen anderen Landern, z. B. den Niederan, ob ich nicht ein Buch tber die Geschichte der
landen, Kanada, Kuba, Russland und den USA,Theoretischen Chemie in Deutschland schreiben
wo um Aufnahme von Personen in das Geneakdnnte. Heinemann ist Herausgeber der edition
logieprojekt gebeten oder Erganzung von Infor-bildung und wissenschaft beim Akademie Ver-
mationen angeboten wurde. Ich war immer sehrag in Berlin. Nach einigem Zdgern habe ich zu-
froh, wenn damit die Akzeptanz erhéht werden gesagt und das Buch steht kurz vor dem Ab-
konnte. Ich musste mich allerdings darauf be-schluss. Der vorlau ge Titel heiyt Zweihundert
schranken, nur solche Informationen zu nutzenJahre Entwicklung der Theoretischen Chemie
die einen Bezug zur Theoretischen Chemie hatim deutschsprachigen Raum (1800 - 2000) . In
ten. In diesem Sinne bitte ich die Mitglieder diesem Buch habe ich versucht, die logischen
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Zusammenhange, die aus der oft tabellarischeZitate sollen einen reprasentativen Querschnitt

Form der Datenbank nicht unmittelbar hervor- der Forschung bieten.

gehen, in eine verstandliche Form zu bringen.

Ich ho e, damit die nationale und internatio- Fur Fragen stehe ich unter jugthc@mbox.theochem.uni-
nale Kooperation, die sich nicht nur zwischenhannover zur Verfligung.

Deutschland, Osterreich und der Schweiz ent-

wickelt hat, konkreter sichtbar zu machen. Die Karl Jug, Hannover

4 Tagungskalender

InlAndische Tagungen 24.10.2013, Bochum

International Symposium at Ruhr-Universitét
Bochum: 40 Year of Concepts in Theoretical
Chemistry from the Bochum Perspective
Festkolloquium zum 80. Geburtstag von Werner
Kutzelnigg (Fakultat fur Chemie und Bioche-

mie, HNC 30).

9.5.11.5.2013 , Karlsruhe
Bunsentagung: Theory meets Spectroscopy
http://www.bunsen.de/bunsentagung2013.html

1.9.-4.9.2013, Darmstadt
GDCh-Wissenschaftsforum Chemie 2013
http://www.gdch.de/veranstaltungen/

tagungen/tagungen-2013/wifo-2013.html )
9ing JHng Tagungen im Ausland

22.27.9.2013 , Erlangen

49th Symposium on Theoretical Chemistry
Organisation: Prof. Gorling
Andreas.Goerling@chemie.uni-erlangen.de

2.6.-7.6.2013, Lugano (Schweiz)
7th Congress of Molecular Quantum Mechanics
http://mww.mgm2013.ethz.ch/

8.10.-11.10.2013 , Miinster 9.6.12.6.2013 , Strand Hotel Fervik (Norwe-

Excited States and Complex Environments 9€M) ,
ESCE-2013 Very Accurate and Large Computations and

http://E2013.uni-muenster.de Applications 2013
http://www.ctcc.no/events/conferences/2013/

4.11.-7.11.2013, Potsdam valca2013/index.html

Workshop on Scattering of Atoms and Molecu-

les on Surfaces (SAMS-2013)

25.8. 31.8.2013 , Budapest (Ungarn)

Organisation: Peter Saalfrank, Mathias Nest, 8th Congress of the International Society of

Tillmann Klamroth
www.chem.uni-potsdam.de/SAMS-2013/

10.11.12.11.2013 , Fulda

German Conference on Chemoinformatics
http://www.gdch.de/veranstaltungen/
tagungen/tagungen-2013/gcc-2013.html

2.9.- 5.9.2013, Berlin

Workshop on Molecular Kinetics 2013
www.molkin2013.biocomputing-berlin.de
Registration open until June 1st.

Theoretical Chemical Physics

http://coulson.chem.elte.hu/istcp8/index.php

9.9. 13.9.2013 , Durham (U.K.)
15.th International Conference on Density Func-

tional Theory and its Applications (DFT 2013)

http://www.dft2013.org/

11.9.-13.9.2013, Zirich (Schweiz)

Leopoldina Symposium: Spectroscopy and Mo-
lecular Dynamics at the Limits
http://leopoldina.ethz.ch/leopoldina2013/
index.php/announcement
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Tagungen 2014 Sektion AMOP u. a. Atomphysik und Molekil-
physik

17.-21.3.2014 , Frankfurt am Main

DPG Fruhjahrstagung der Fachverbande Physik 24.3.-28.3.2014 , Mainz

der Hadronen und Kerne, Didaktik der Physik DPG Fruhjahrstagung des Fachverbands Teil-

http://www.dpg-physik.de/veranstaltungen/ chenphysik

tagungen/tagung_2014.html
31.3.-4.4.2014 , Dresden

17.-21.3.2014, Berlin DPG Fruhjahrstagung der Sektion Kondensierte
DPG-Jahrestagung und Frihjahrstagung der Materie (SKM) u. a. Chemische Physik

Wir danken Herrn Prof. em. Dr. Helfrich fir den Tagungskaleder und den Arbeitskreisen der
Theoretischen Chemie fur weitere Zusendungen. Der geneidteser sei auch auf weitere Zusam-
menstellungen hingewiesen:

Arbeitsgemeinschaft Theoretische Chemie, Symposien, Tawgen
www.theochem.de/agtc.home.html

Cecam Workshops
http://www.cecam.org/workshops.html

Deutsche Physikalische Gesellschaft, Tagungen
http://www.dpg-physik.de/veranstaltungen/tagungen/k alender.html

CONFMENU von Prof. Young S. Kim
http://www.ys ne.com

Gesellschaft Deutscher Chemiker, Tagungen
http://www.gdch.de/veranstaltungen/tagungen.html

Bunsen-Gesellschaft, Versammlungen und Veranstaltungen
http://www.bunsen.de/

Konferenzdienst Mandl|
http://www.conference-service.com
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5 Klatsch und Tratsch

Matthias Bickelhaupt , Professor of Theore- Stephan Irle , Prof. Dr., wurde am 1. April
tical Chemistry at VU University Amsterdam 2011 zum Professor fir Quantenchemie an der
has been appointed, in December 2012, extrabniversitat von Nagoya in Japan berufen. Das
ordinary professor on Theoretical Organic Che-Themengebiet seiner Arbeiten ist im Feld der
mistry at the Institute of Molecules and materi- Quantenchemie komplexer Systeme angesiedelt.
als (IMM) of Radboud University Nijmegen. Bi- Seit Ende Oktober 2012 ist Prof. Irle auch
ckelhaupt also remains Head of the DepartmentGriindungsmitglied des World Premier Insti-
of Theoretical Chemistry at VU University whe- tute (WPI) - Institute of Transformative Bio-

re he holds the chair Theoretical Organic Che-Molecules an derselben Universitat.

mistry and Bio-Catalysis. In Nijmegen, he joins

the Theoretical Chemistry group of the IMM Roland Mitri¢ , Prof. Dr., hat einen Ruf an die
where he will work with Prof. Gerrit Groenen- Julius-Maximilians-Universitat Wurzburg am
boom. He will model complex molecular Systemgnstitut fur Physikalische und Theoretische Che-
and materials and thus Strengthen Synergies inmie auf eine W3-Professur fur Theoretische Che-
the areas of chemical biology, molecular materi-nie erhalten und angenommen.

als, pharmochemistry, and astrochemistry. Mo-

re information about Prof. Bickelhaupt can be _ _ - T
found here-: 1.1.2013 einen Ruf an die Rheinische Friedrich-

- appointment Nijmegen: Wilhelms-Universitdt Bonn angenommen und
http:/Avww.ru.nl/@879189/prof-dr-matthias/ besetzt einen Lehrstuhl fir Theoretische Chemie
am Mulliken Center for Theoretical Chemistry.

Barbara Kirchner , Prof. Dr., hat zum

- personal website Amsterdam:

http:/fwww. few.vu.nl/ bickel/ Filipp Furche , Prof. Dr., wird fir seine Ent-

Stefanie Grafe , Prof. Dr. , erhielt zum 1.4.2013 Wicklungen der zeitabhangigen Dichtefunktio-
einen Ruf an die Friedrich-Schiller-Universitat Naltheorie und deren Anwendung in der Photo-
Jena am Institut fur Physikalische Chemie mit Chémie, sowie fur Beitrage zur Random-Phase-

der Denomination Theoretische Chemie undAPProximation in Systemen mit kleinen Band-
tritt damit die Nachfolge von Prof. Leticia licken mit der Dirac Medaille 2013 der World

Gonzalez an. Association of Theoretical and Computational
Chemists (WATOC) ausgezeichnet.

Jorn Manz , Prof. em. Dr., hat fUr die Jahre _ _ ) )
2013-2015 eine Professur an der Shanxi Univer2t€fan Grimme , Prof. Dr., wird fur seine
sity in Taiwan angenommen. Er wird sich dort herausragenden Arbeiten zuab initio und

etwa 3-4 Monate im Jahr aufhalten, bleibt aber Dichtefunktionaltheorie-Methoden fur — groye
weiterhin an der FU Berlin aktiv. Molekile mit der Schrodinger Medaille 2013

der World Association of Theoretical and Com-
putational Chemists (WATOC) ausgezeichnet.
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