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Als Fundstiicke konnen viele Sachen auftreten:

Periode -V . L iy g
e Gegenstande, die wir zufillig finden,
Zeit 19. bis Anfang des 21. Jahrhunderts e Biicher und Texte, die uns zufillig in die Hande
Personen Jenaer Chemiker auf dem Gebiet der fallen,
Theoretischen Chemie ¢ Gesprache, die sich zufillig ergeben.
Anlass Herausgabe des Buches Wenn sie sich mit der Chemie in Jena in

K. JuG: ,,Zweihundert Jahre Entwicklung
der Theoretischen Chemie im
deutschsprachigen Raum*“

Verbindung bringen lassen, dann werden sie fir
uns interessant!

Ort Friedrich-Schiller-Universitat Jena,
Chemische Institute

Autoren KARL JuG (2015)
(PETER HALLPAP)

Jena in der Theoretischen Chemie im deutschsprachigen Raum

Der Springer-Verlag wirbt fir sein kirzlich
herausgebrachtes Buch tiber die Geschichte der
Theoretischen Chemie im deutschsprachigen Raum® mit
folgender kurzen Charakterisierung:

,Die Theoretische Chemie hat eine mehr als zweihundert
Jahre alte Tradition in der Chemie. Zu Anfang des 19. Karl Jug
Jahrhunderts, als sich die Chemie von einer ,,Kunst” zu einer
eigenstdndigen Wissenschaft zu etablieren begann,

erschienen erstmals ein- oder mehrbdndige Werke zur ZWEi h u n d e rt Ja h re

Theoretischen Chemie in deutscher Sprache. Das vorliegende &
Werk basiert auf einem Genealogie-Projekt des Autors, stellt EntW| Ckl u n g d er
Theoretischen

gewissermafSen ein Who is Who der Theoretischen Chemie
dar und beschreibt ihre Entwicklung im deutschsprachigen
Raum in den letzten 200 Jahren. So soll dieses Buch dazu C h em Ie | m
dienen, auch dem fachfremden Leser Einblick in die :
Entwicklung einer Wissenschaft zu geben. d e u tSCh S p ra Ch | g e n
Heute gibt es zahlreiche Anwendungsgebiete der
Theoretischen Chemie, die von der Physikalischen Chemie, Ra u m
Anorganischen Chemie und Organischen Chemie bis in die
Festkérperchemie und Materialforschung sowie Biochemie
und Biologie hineinreichen.”
Den Autor stellt der Verlag mit folgender kurzen
Biographie vor: :
,KARL JUG, geboren 1939 in Essen, studierte in Frankfurt Physik und promovierte 1965 in Physikalischer
Chemie. Nach vier Jahren als wissenschaftlicher Mitarbeiter in Frankfurt und Chicago wurde er 1969
Assistant Professor und 1971 Associate Professor an der Saint Louis University. 1975 kehrte er nach
Deutschland zuriick und war bis 2004 Professor fiir Theoretische Chemie in Hannover. Er ist bekannt fiir die

Entwicklung semiempirischer Methoden und chemischer Konzepte und war Gastprofessor an zehn
Universitdten im In- und Ausland. Sein Lehrbuch ,,Mathematik in der Chemie” erschien in zwei Auflagen.”

@ Springer Spektrum

Das Buch zeigt folgende Gliederung:

1 Karl Jug: Zweihundert Jahre Entwicklung der Theoretischen Chemie im deutschsprachigen Raum. - Heidelberg :
Springer Spektrum, 2015 (VIII, 295 S., 5 Abb., 29,99 EUR).
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In diesem Inhaltsverzeichnis wurden die im Buch genannten Jenaer Chemiker den jeweiligen Abschnitten
namentlich zugeordnet. Die entsprechenden Textstellen folgen als Auszlige, wobei die von K. JuG
angegebenen Literaturstellen weggelassen werden:

4 Die Griindungsphase der modernen Theoretischen Chemie aus der Chemie ........... 31
4.3 Weitere Reprasentanten der Griindungsphase .....(G. DREFAHL, G. RASCH)...... 37
(S. 45)

... Ebenfalls sehr friih begann GERHARD RASCH (1926 - 2008) sich fiir die Theoretische Chemie zu
interessieren. Er begann sein Chemiestudium 1947 an der Universitdt Jena und schloss es 1952 mit einer
Diplomarbeit ,,Uber die Fluoreszenz bei Stilbenen” ab. Sein Betreuer war der Organiker GUNTER DREFAHL. Bei
diesem fertigte er auch eine theoretische Doktorarbeit ,Uber Bindungsverhdltnisse am Stilben" an, mit der
er 1956 promovierte. Rasch arbeitete weiter auf dem Gebiet der Theoretischen Chemie und konnte sich
1963 mit der Habilitationsschrift ,,Molekiilberechnungen an tricyclischen Aromaten und Quasi-Aromaten” in
Jena habilitieren. 1966 wurde er Dozent an der Technischen Hochschule fiir Chemie Leuna-Merseburg. In
dieser Zeit befasste er sich mit der Verallgemeinerung eines von POLANSKY auf der Basis der HUCKEL-Methode
entwickelten Konzepts zur Beschreibung des lokalen Charakters von ungesdttigten Verbindungen auf nicht
alternierende Systeme. Er wurde 1969 zum auf3erordentlichen Professor fiir Quantenchemie ernannt und
wirkte dort bis 1989. RASCH war Anwender semiempirischer Methoden wie der HUCkeL-Methode und der
CNDO-Methode, spdter auch der Pseudopotentialmethode oder von ab initio-Methoden. Seine MO-
Rechnungen behandelten organische oder metallorganische Verbindungen. Nach der Wende lebte er bis zu
seinem Tod 2008 in Hannover...”

5 Die Etablierung an den UniversSitaten ... iceeeiee et 55
53 Entwicklung in der DDR ......couveuieiece ettt e e e e e svvvveeeseeeens 123
5.3.4 Jena .....(HEINZ DUNKEN, K. GUSTAV, H. MIULLER).........ccceevueeeeerecrenrenrrennns 130
(S. 130/31)

- In Jena begann sich die Theoretische Chemie aus der Physikalischen Chemie zu entwickeln. HANS MIULLER
(1933 -) begann sein Physikstudium 1951 und schloss es mit dem Aufbau einer Ultraschallapparatur zur
Strukturuntersuchung wdssriger Systeme erfolgreich ab. Es waren die besonders interessanten Vorlesungen
in moderner Physikalischer Chemie von HEiNz DUNKEN (1912 - 1974), die ihn zu einem Wechsel von
Experimentalphysik zu Theoretischer Chemie veranlassten. 1963 promovierte er mit einer Arbeit
»Berechnung physikalischer Eigenschaften zweiatomiger Molekiile im Zusammenhang mit dem Charakter
der chemischen Bindung®, fiir die er den Fakultdtspreis erhielt. Danach arbeitete er mit DUNKEN an einem
dreidimensionalen Elektronengasmodell, wie es schon HANS KUHN Ende der 1940er Jahre in einer Dimension
prdsentiert hatte. Mit diesem Modell freier Elektronen in einem zylinderférmigen Potentialtopf wurden die
Bindungsenergien zahlreicher zweiatomiger Molekiile iiber BEsseL-Funktionen berechnet. Ahnlich wie bei
KUHN wurden auch die langwelligen Absorptionsbanden dieser Molekiile berechnet. Kurz darauf wurde das
Modell auf das lineare symmetrische Trijodid-Anion ausgedehnt, um die Bindungsverhdltnisse in einer Reihe
von Edelgasverbindungen zu verstehen. 1970 habilitierte sich MULLER mit der Arbeit ,,Anwendungen
kiinstlicher Randbedingungen in der Quantenchemie” und wurde 1971 zum ordentlichen Professor berufen.
Zundchst fiihrte er die Untersuchungen zu Bindungsverhdltnissen und Elektronenverteilung am Br*-lon
weiter. Schwerpunkte der weiteren Forschung wurden die Wechselwirkungen zwischen Festkérper und
Molekiil, insbesondere die Elementarprozesse der Chemisorption. So wurde die Chemisorption von
Wasserstoff an einem Clustermodell fiir den Festkérper Niobjodid entworfen und die Elektronenverteilung



mit der Xa-Methode berechnet. Allgemeiner war die Arbeit zur Chemisorption kleiner Molekiile wie CO und
H2 auf Nickel und von H2 auf Magnesiumoxid- und Calciumoxidoberfléichen. Bemerkenswert ist auch die
Untersuchung der Elementarprozesse beim Plasmacditzen im System Fluor/Silizium. Parallel zu dieser
Entwicklung fand eine Reihe von Auslandsaufenthalten an den Universitéten in Prag, Krakau, Warschau,
Budapest, Moskau und Leningrad statt, was umgekehrt zu entsprechenden Gegenbesuchen in der Jenaer
Arbeitsgruppe fiihrte. HANS MULLER wurde 1991 emeritiert.

In der Organischen Chemie in Jena? trug KLAUS GUSTAV (1936 -) zur Einfiihrung quantenchemischer Methoden
bei. Er hatte in Greifswald Chemie studiert und dort 1965 mit der Dissertation ,,Uber die Existenz einiger
Verbindungen des Dipyridyls mit den Elementen Yttrium und Lanthan” in Anorganischer Chemie promoviert.
Er begann sich Ende der 1960er Jahre fiir Elektronenstrukturmethoden zu interessieren. 1971 wurde er in
Jena zum Dozenten ernannt. Seine Habilitation (Promotion B) erfolgte 1973 mit der Arbeit , Beitrag zur
CNDO-approximierten Molekiilorbitaltheorie und Elektronenstruktur einiger Koordinationsverbindungen”
bei HANS MIULLER. GUSTAV beschdftigte sich in Folge mit spektroskopischen Fragestellungen bei organischen
Molekiilen. So entstand eine Arbeit zu Struktur und spektroskopischen Eigenschaften von Binaphthyl, bei der
auch die Geometrie des ersten angeregten Zustands berechnet wurde. Dem folgte kurz darauf eine édhnliche
Arbeit am Biphenyl. Eine gréf3ere Herausforderung war die Untersuchung der vibronischen Kopplung von
Elektronenzustdnden, fiir die ein mathematisches Modell entworfen wurde. 1984 wurde GUSTAV zum
Professor ernannt. Danach fiihrte er diese Untersuchungen an nichtadiabatischen Prozessen fort. So
entstand eine Studie zu strahlungslosen Ubergdngen, speziell zur inneren Umwandlung (engl, internal
conversion) im Azulen. Jahre spdter folgten theoretische Untersuchungen zur Absorption und Fluoreszenz
von Perylen und seinen Tetracarbonsdurederivaten. GUSTAV trat 1999 in den Ruhestand...”

7 Weitere Entwicklung bis heute .....(L. GONZALES, M. REIHER).........cccevvevuvrrrrrerrnrenennn. 165

(S.172)

... Einige Jahre nach SAALFRANK und DE VIVIE-RIEDLE kam LETICIA GONZALEZ (1971 -) aus Spanien zu MANZ nach
Berlin, zundichst als HumBoLDT-Stipendiatin, dann als wissenschaftliche Assistentin. 2004 habilitierte sie sich
mit einer Analyse und Kontrolle unimolekularer chemischer Reaktionen durch Quantensimulationen. 2007
wurde sie nach Jena auf eine Professur fiir Theoretische Chemie berufen. Seit 2011 ist sie Professorin an der
Universitit Wien. Ihr Arbeitsgebiet ist Photochemie, Reaktionsdynamik und Laserkontrolle. 2011 erhielt sie
die DIrRAC-Medaille der World Association of Theoretical and Computational Chemists (WATOC)..”.

(S. 175)

»-. Mit DFT-Methoden arbeitete auch MARKUS REIHER (1971 -), der sich 2003 in Erlangen bei BERND HESS
habilitierte. Seine Habilitationsschrift spannte den Bogen von der fundamentalen Theorie zu Konzepten in
der bioanorganischen Chemie. Er ging anschliefSend mit HEss nach Bonn. Dort beschdiftigte er sich wie schon
sein Mentor HEss mit relativistischer Quantenchemie und schlug ein Entkopplungsschema fiir negative und
positive Energiezustdnde vor, Hier entstand auch eine Arbeit (iber optische Aktivitéiten in der Raman-
Spektroskopie, 2005 nahm er einen Ruf an die Universitét Jena an, blieb aber nur ein Jahr und wechselte
dann als auflerordentlicher Professor an die ETH Ziirich. 2011 wurde er dort ordentlicher Professor...”

10 Symposien fur Theoretische Chemie ...(HEINZ DUNKEN, HELGA DUNKEN, H. MULLER)..187

(S.188/89)

... Beim dritten Symposium wurde der Name der Symposiumsreihe endgliltig festgelegt. Es hiefs ,,3.
Symposium fiir Theoretische Chemie” und wurde vom 29. Mdrz - 1. April 1967 von O. E. POLANSKY in Wien
veranstaltet. Auch diese Tagung war wieder sehr erfolgreich. Die Teilnehmerzahl wuchs noch einmal auf 108
an. Diesmal waren 70 Teilnehmer aus der BRD, 24 aus Osterreich, neun aus der Schweiz, vier aus der DDR
darunter W. HABERDITZL. G. L. HOFACKER kam aus den USA. Damit war die Dominanz der BRD nicht mehr so
ausgeprdgt. Das angekiindigte Vortragsprogramm war mit 68 Vortréigen an den dreieinhalb Tagen schon
deutlich lberlastet, zumal einige Vortragende mehrfache Vortréige angemeldet hatten...

2 Klaus Gustav begann seine theoretischen Arbeiten auf dem Gebiet der anorganischen Chemie und gehorte in Jena
zum Wissenschaftsbereich Photochemie. (P. H.)



Deshalb musste der Tagungsleiter die Sprechzeiten kiirzen. Dies und andere Griinde veranlasste eine Reihe
von Vortragenden, nicht zu erscheinen... Wahrscheinlich aus anderen Griinden fehlten dann auch die
Vortrdge von J. FABIAN (Dresden), A. MEHLHORN (Dresden), H. DUNKEN (Jena), W. GRUNDLER (Halle) und einiger
anderer. Das bereinigte Vortragsprogramm war schliefSlich mit 52 Vortréigen noch immer sehr umfangreich
und demonstrierte das in wenigen Jahren enorm gewachsene Interesse an der Theoretischen Chemie...”

(S.191/92)

... Auch in der damaligen DDR konnte sich die Theoretische Chemie durch die Initiative von HEINZ DUNKEN
organisieren und ,, Arbeitstagungen iiber Probleme der Quantenchemie” veranstalten. Die erste fand im
Herbst 1966 in Mdnchenfrei bei Freiberg statt. HANS MULLER und HELGA DUNKEN (1939 -) [1458] aus Jena
berichteten dariiber in der Zeitschrift fiir Chemie. Spdtere Tagungen fanden vor allem in Kiihlungsborn oder
Heiligendamm an der Ostsee statt. Uber die vierte Tagung 1970 und die fiinfte 1971 berichteten C. WEIss
bzw. F. DIETz aus Leipzig ebenfalls in der Zeitschrift fiir Chemie. Die Tagungen fanden dann im Turnus von
meist zwej Jahren statt, spdter auch mit internationaler Beteiligung. Die 15. und letzte Tagung in der DDR
wurde im Friihjahr 1989 in Kiihlungsborn veranstaltet.

Nach dem Ende der DDR wurden die Kollegen und die Arbeitstagungen in die Reihe der Symposien fiir
Theoretische Chemie integriert. Beim Symposium 1991 in Lage-Hérste bei Bielefeld waren schon viele
Kollegen aus der ehemaligen DDR dabei, die zuvor noch keine Mdéglichkeit hatten teilzunehmen... 1993
konnte dann auch die erste gemeinsame Tagung in Oberwiesenthal in Sachsen unter Leitung von JOACHIM
REINHOLD stattfinden...”

13 Tabellen ....(HELGA DUNKEN, H.-G. FRITSCHE, L. GONZALES, S. GRAFE, K. GUSTAV, P. KADURA,
L. D. KONNE, H. MULLER, G. RASCH, J. SUHNEL, M. REIHER, M. SIERKA)............ 199

Jenaer Professoren und Dozenten der Theoretischen Chemie und verwandter Fachgebiete
Tab. 13.1 (Auszige)

Universitdt/Institut |Hochschullehrer Status (Zeitraum) Fach
FU Berlin LETIZIA GONZALES (1971 -) Hab. (2004) TC
HU Berlin MAREK SIERKA (1971 -) Hab. (2009) TC
Priv.-Doz. (2009 - 2012) TC
U Bonn MARKUS REIHER (1971 -) Priv.-Doz. (2003 - 2005) |TC
U Erlangen MARKUS REIHER (1971 -) Hab. (2003) TC
U Jena GERHARD RASCH (1925 - 2008) Hab. (1963) TOC
Doz. (1963 - 1966) TOC
HELGA DUNKEN (1939 -) Hab. (1969) TC
Prof. (1971 - 2004) TPC
HANS MULLER (1933 -) Hab. (1970) TC
Prof. (1971 - 1998) TC
KLaus GusTav (1936 -) Prom. B(1973) TC
Prof. (1984 - 1999) TC
PETER KADURA (1932 -) Prom. B (1983) TC
HANS-GERHARD FRITSCHE (1940 -) Prom. B (1984) TC
LuTtz DieTER KUNNE (1939 -) Prom. B (1987) TC
JURGEN SUHNEL (1946 -) Prom. B(1987) TC
MARKUS REIHER (1971 -) Prof. (2005 - 2006) TC
LETICIA GONZALEZ (1971 -) Prof. (2007 - 2011) PC, TC
MAREK SIERKA (1971 -) Prof. (2012 -) ™M
STEFANIE GRAFE (1979 -) Prof. (2013 -) TC
TH Leuna-Merseburg GERHARD RASCH (1925 - 2008) Doz. (1966 - 1969) Qc

Ao. Prof. (1969 - 1989) QC
U Wien LETIZIA GONZALES (1971 -) Prof. (2011 -) TC




ETH Ziirich

MARKUS REIHER (1971 -)

Ao. Prof. (2006 - 2011) TC
0. Prof. (2011 -) TC

CM - Computergestlitzte Materialwissenschaft

PC - Physikalische Chemie
QC - Quantenchemie
TC - Theoretische Chemie

TOC - Theoretische Organische Chemie

TPC - Theoretische und Physikalische Chemie

Die Einordnung der Jenaer Beitrdage zur Theoretischen Chemie durch K Jua soll erganzt werden durch die
Nennung der Promotionen und Habilitation von Jenaer Wissenschaftlern, die auf diesem Gebiet bis 2017

insbesondere unter dem Einfluss von HEINZ DUNKEN (1912-1974), GUNTHER DREFAHL (1922-2013), HANS MULLER

(geb. 1933), GUNTHER HEUBLEIN (1933-1989), KLAUS GUSTAV (geb. 1936), HELGA DUNKEN (geb. 1939), ERNST
ANDERS (1942-2016) und LETIZIA GONZALES (geb. 1971) arbeiteten. Damit ldsst sich ein deutlich
differenzierteres und vollstandigeres Bild der Jenaer Situation erkennen.

Promotionen Jenaer Wissenschaftlern auf dem Gebiet der Theoretischen Chemie 1945 -

2017 (Auswahl)?

Name, Datum Thema der Dissertation Gutachter/
Vorname Betreuer
Rasch, Gerhard | 12.10.56 | Uber Bindungsverhiltnisse am Stilben Drefahl
Dunken
Kiihmstedt, Rolf |1961 Spektroskopische Untersuchungen an ungesdittigten ((U Jena))
und aromatischen Kohlenwasserstoffen und Versuch
einer quantenmechanischen Deutung
Kadura, Peter 05.04.63 | Das Wasserstoffatom als rotierender Oszillator. Dunken
Einheitliche Auffassung des Energieschemas des Weber
Wasserstoffatoms und der Rotations-Schwingungs-
Energieschemen zweiatomiger Molekiile fixer
Elektronenkonfiguration
Miiller, Hans 13.11.63 | Berechnung physikalischer Eigenschaften Dunken
zweiatomiger Molekiile im Zusammenhang mit dem Drefahl
Charakter der chemischen Bindung
Dunken, geb. 04.11.65 | IR-spektroskopische Untersuchungen und theoretische | Dunken
Fichtner, Helga Betrachtungen der Chemisorption aus Lésung an Uhlig
Metallen
Fritsche, Hans- 04.11.67 | Quantenmechanische Berechnung der Dunken
Gerhard Wechselwirkungsenergie zweier Heliumatome im Weber
Elektronengrundzustand
Gottschlich, 26.06.69 | Elektronendichteverteilung kleiner Molekiile Dunken
Klaus Rudakoff
Hallpap, Peter 12.07.69 | Berechnungen zur Bromaddition an Olefine Heublein
Dunken
Martin (Berlin)
Leyh, Frank- 09.09.70 | Zur anschaulichen Interpretation quantenchemischer | Dunken
Dieter Vorstellungen des Atombaus und der chemischen Miiller

3 - Peter Hallpap: Promotionen und Habilitationen in der Chemie 1945 - 2000. - In: Peter Hallpap: Geschichte der
Chemie in Jena - Materialien, Bd. V. - Jena : FSU Jena, 2012.

- Homepage der Chemisch-Geowiss. Fakultat der FSU Jena: ,Promotionen und Habilitationen der letzten Jahre*

[http://www.chemgeo.uni-jena.de/Forschung_page_130903.html (am 26.10.2017)]

‘



http://www.chemgeo.uni-jena.de/Forschung_page_130903.html

Bindung Renneberg (Leipzig)
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