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Edito rial

LiebeKolleginnenundKollegen

an den Chemie-Fakultaten von vieldniversitatenund techischen Hochschulen irDeutschhand ist zur Zeit
eineintersive Diskussion Uber dieStruktur desChemie-Studimsim Gange; an manchen Fakultdten werden die
Studengangdir Chemie, Biochemie und das Lehramt Chemie beunaitgbaut Anlal fir dies@iskussionist
natutich die Notwendigkeit, das Chemie- Studiygrarmanentden aktuellerAnforderurgenanzipassersowie

ein gewisser Druck ddrandes-Kultuministerien, intemaional anerkamte Bachelor- und Master-Abschliisse
einzufiihrenStichwort "gestufteStudiengéang®.

Die Studierreform-Kommission der GAdCh hat in den letzten Jahren ein n&iademmocdckll erabeitet das ein
sechs-semestriges Basis-Studium und ein vier-semestriges Aufbau-Studium vorsieht. Seitens der AGTC haben
Herr Kutzehigg und Herr Domcke in deBtuderreformkonmission mitgeabeitetund dafiir gesorgt, dafd die
Theaetische Chemie im Basis-Studium angemessen vertreten ist. Dieses Modell konGteiadage fir die

neu zuformuliererden Studiengangean vielenUniversitdtenwerden. Wir haben den Entwurf daher diesem
InfoTC angénangt bzw. verweisen auf die entsprechende Seite der GE@ipfehlumen der Studerre]
[formkonmissior]

An der Fakultat fir Chemie d&uhr-Univesitat Bochum sind mit Beginn des laufenden Seme&ardelor-
und Master-Studiengangefir Chemieeingdihrt worden; derDiplom-Studengang lauft unwideruflich aus.
Baclelor- und Master-Studéngangefir Biochemie werden inmactsten Jahreingdihrt werden. Diesestudk
engangesind nichtidertisch mit dem Entwurf derStudierreformkonmission ahneln ihm jedoch in vielen
Punkten. Details konnen deomepageder Fakultat fliir Chemie d&uhr-Univesitatentnonmenwerden.


http://www.ruhr-uni-bochum.de/chemie
http://www.gdch.de/ausbild/empfehl.htm
http://www.gdch.de/ausbild/empfehl.htm

Wir wiinschen alleKolleginnenundKollegenein schonesVeihnachtéestund einerfolgreichesJahr2002.
V.Staemnter, K.Fink, Bochum

Bericht Giber das 37. Sympo sium fur Theoretis che
Chemie in Bad Herrenalb (Deutsch land)

Das Sympaium fand im schongelggenen Urlaubs- und Kurort BadHerrenalb im Schwarzwald statt. Die
Tagungsstatte ddfvargdischen Akademie Baden (Haus der Kirche) liegftehalb des gut zu Fuserrech-
baren historischenStadtlerns von BadHerrenalb. Fir die etwa 250eilnehmeraus demdeutschsprachen
Raum sowie auangrerzerdenLandern stand eitecischhochwertiger Semnaraum mit modernefTagung
stecmik und kompleter Medierausstatung zur Verfigung Etwa die Halfte defreilnehmerkonnte direkt am
Ver- anstalungsort in komplett eingerichtete&inzelzmmern untergérachtwerden. Dieumliegemen Hotels
und Pensimenlagen leichterrachbar in unmitelbarerNéhe. EinbesomleresLob geht an das Haus-Team, das
die DurchfihrungderVeranstailungin unkonplizierter Weise tatkratigintesstiitzte

Wie in den letzten Jahren Ublich, war auch in diesem Jat8atinermpunksthemafiir dasSympaium gewahlt
worden. Im Rahmen eines von déeidebergerTheaetischenChemie umHorst Koppel, Jochen Schirmer,

Peter Schmelcher und Lorenz Cederbaum hervoragend zusanmengesteten Programms berichteten 12
eingdadene Hauptvotragende von denen die Halfte aus defmemdsprachgen Ausland kam, Ubeunter
schiedlicheAspekte des Themdsectronically Excited Molecules:Structure and Dynamics. Eindrucksvoll

wurde so ein guter Uberblick tiber den aktuellen Stand der Forschung und die Fortschritte auf diesem Gebi
vermitelt.

Den Auftakt bildeteOve Christiansen (Lund), der zeigte, dass auch angeregte Zustéande undziesaitmen
hargendeMolekiileigerschaftenmit hoher Genauigkeit auf Coupled-Cluster -Niveahamelt werden kénnen,

wie es fur Grundzustande in vielen Fallen zur Rougeeodenist. Allerdings hat die Genauigkeit auch ihren
Preis oder wie es d&fortragendeformulierte: 'there is no free lunch’. Im Laufe der Tagung zeigte sich jedoch,
dass einausréchendeGenauigkeit auch mit wenigaufwandgenMethoden zu errdéchenist. Um im Bild zu
bleiben: kostertos ist dasMittagamahl nicht, aber es gelingtnmethin - mit den zurVerfigung stehexen
Mitteln - sehrschmachkafte undséttgendeMahlzeitenzuzibereten.

So demorstrierte Stefan Grimme (Munster) im anschliessenden Vortrag,dass es durchaus maogli&mriet,
gungsenrgien von Systenen mit etwa 200Elekironen mit einer Genauigkeit von wenigen Zehntel eV zu
berecimen Mit Hilfe der gewahltenAlgorithmen und durch Paralelisierung (Stichwort: Linux-Cluster)
kommen dievorgestellen MR-MP2- Reclmungenin den Bereich voRoutineamendungen

Hans Lischka (Wien) berichtete Ubdentwicklung und Implemertierung einesanalytichenEnergiegrdierten
fur MR-CISD und MR-ACPF/AQCC, bei dem diehandung von MO- undClI-Koeffizienten véllig unab
hangig ist. Dadurch ist das Verfahrensbesodere auch beizustandgemitelten Recmurngen anwendbar.
Stationare Punkte auf angeregten Flachen komoetinemasig lokalisiert undcharakerisiert werden. Als
Beispiele wurderiReclmungenam C2H2 und H2CO vorgestellt, geplant skechungen an Systenenmit bis
zu sechdNichtwassestoffatomen Will man systenatischeUntersuchumgenan einer Vielzahl groRerer Molekile
durchihren so muss maKompramissebei der zwerzidendenGenauigkeitingeénen

Dage Sundholm (Helsinki) stellteErgemisseseiner'time-depenlent-DFT- Reclnungen an einer Reihe von
Chlorgphyllen vor. Uberénstimmung zwischendenunteischiedlicherDichtefunktionalenund - soweitverfiig
bar - mit expermentellenWerten ergibt sich fur die Banddedrigster Anregungsenrgie Fir die hoéheren
Banden beobachtet man fur diaeteschiedlichenDichtefunktionale teilweise recht starkvarierendeWerte.
Auch treten je nacbichtefunktional Banden in eineniEnergieberieh auf, in dem keine zu erwarten sind. Es
handelt sich hierbeiermutich um Artefakte des benutzteBichtefunktionals

Hans-JoachimWerner (Stuttgart)diskuierte neueMRCI-Recmungenhéchster Genauigkeit zuReakion H2

+ Cl. Es handelt sich hierbei um einbimolekdaren Prozess, zu dessdwrreker Beschrdbung mehrere
gekoppelte Energiehpeiflachennotwendig sind. Die neudRecmungen erklaren imGegeisatz zu bisherigen
Studien dieexpermentell beobachteten H/Dsotopemffekte Zum Teil verbleiben aber selbst nach sehr
aufwandgen Streurechurgen auf dengekogpelen Poterialflachen noch Abweichungen zu expermentellen
Grossen.



Wolfgang Domcke (Miinchen) erlauterte, wie sich aus démtersuchumgen der ModellsygemeMalonaldenyd
und Salicylaldenyd sowie Indol und Phenol eallgemeinerMechanismusableiten lasst, der die kurkebens
dauerder angeregten Zustande und damitRfetcstabilitat dieser Art von Molekllen verstandlich macht. Ein
angeregter Zustand mit p&€haraker schnedlet bei grolRereEntfemung vom Gleichge-wichtsalstand den
pp*-Zustand und defsrundzstand Die resutiererden konischen Durch- dringurgen ergeben einen Weg zur
ultraschnellenstrahlungsloseesalkivierung Die Photastabilitat aromaischer Biomolekule,insbesodereder
DNS-Basen, ishattitich von elementardBedeudungfiir allebiologischenProzesse.

Maurizio Persico (Pisa) zeigte, dass die Benutzung eisemienpirischen Methode (MNDO), die durch
Reparametrisierung speziell an dagtesuchteSystem angepasst wurde, einen glempramiss zwischen
Genauigkeit und Geschwindigkeit darstellen kann. Im gestelten Verfahren wird die Dynamik durcklas
sische Trajekorien und 'surface hoppingbehamlelt Die Energieinclusive Gradient sowie dieKopplungsée-
mentewerden wahrend deimuation direkt ('on the fly’) berecimet NachAnregungvon Elektroneninnerer
Schalen sind sowohl direkte als aulctiirekte Prozesse zu beobachten.

Hans Agren (Stockholm) beschrieb diBehandung der Dynamik deresmarten Photoenission (RPE) unter
Berlclsichtigung aller méglichenPhotoionsaionskanéle Wie die Reclurgen zeigen, ist didnterpretation
neuererexpeimentellerDaten im Sinne von Mehratom-RPE fraglich, daBémbackung dieses Prozesses den
Recmurgenzu Folge nur in sehr speziell&ituationenmdglich sein sollte.

Auf ungewohtiche angeregte Zustand®nzertrierte sich Christian Jungen (Orsay,Frankrech). Er beschrieb
Untersuchumgenan hochliegerden Rydbergzustémen Diese kdnnen eine solche Ausdehnung haben, dass die
mittleren Geschwindigkeit de’ydberg-Elekonstrotz des grosseWassa&unerschiedsmit denen der Kerne
vergldéchbar werden. ZurBeschrdbung dieser Zustande kann man dg¢mweiligen Fall angepassteffektive
Hamiltoroperatoren die denunteischiedlichenHund’schenKopplunggéllen entsprechen, benutzen. Mit dem
vorgestellen Verfahren gelingt nun digllgemeineBehandiing der unter- schiedlichen Félle.

Eberhard K. U. Gross (Wirzburg)diskuierte DFT-Ansatze jenseits d&orn-Oppeiheimer Naherung. Das
voll gekoppelte System aus Kernen urtelekironen wird mittels einermulti-companent-DFT beschrieben.
Neben der Suche nach deinstigstenFunkional ist dabei auch die Wahl geeigneter Dichten Bedeuung
Erste Anwerdurgen fur Molekile in starkerLasefeldern in denen das externe Feld und #iern-Elek
tronrWechselwirkung von gleicheiGré3enordungsind, wurden vorgestellt.

Francoise Massnou-SeeuwgOrsay, Frankréch) diskuierte Wege zuultrakalten Molekilen. DurchPhotoas
sozetion ultrakalter Atome sind kaltere Molekile als durchectanische Kihlung zuganglich. Mit einem
Gitter-Abbildungsvetahren gelingt die genauerecmung der Schwingungswellelinktionen hoher Energie
und damit dieErmittlung der Franck-Condon- FaktoremwischenSchwingungsniveaus des angeregten und des
Grundzistands Diese Recmurgen stellen eine wesentliche Hilfe zuntempretation vorliegerder expei-
mentellerDaten sowie zuKonzepion neuereExpeimentedar.

Im expeimentellenVortrag schildertél obias Brixner (Wirzburg), wie marLasepulseiterativ gezieltmodr

fizieren kann, um die Ausbeute genau eines (Photo)Prozesses zu maximieren. Dabei zeigte sich, dass mehrere
Paraneter gleichzeitig zuberlclsichtigensind. DieMehr-Paramater- Optimierungfiihrt auch in solchen Fallen

zum Ziel, in denen di®ptimierungnur einesParangters wie z. B. deWellendngeoder derntersitét, nicht
ausréchendist. Auch fir Molekdle in Losung gelingt dadurch die geziagdekive Anregung

Von denneurzehnausgewahlteKurzvortréggen stand mehr als die Halfte girekkem Bezug zum Thema der
Konferenz.

Christof Hattig (Forschungszdérum Karlsruhg beschrieb zweiAlternaiven zur stérungs-theaetischen
Korrektur derCIS-Anrggungserrgienbeinicht-iterativen Naherugenzu CC2.

JohannesRoder (Universitat ErlangenNirnberg untesuchtedie Genauigkeit deBeschrebung von Grund-
und angeregteAustamenkleiner Molekile mit der 'Density-MatriRenomalization Group’ durchVerglech
mit Full-Cl-Recmurngen

Axel Koslowski (MPI Milheim) zeigte, dasBlultireferenzCl-Methodenin Verbindung mitsemienpirischen
Rechewerfahren ohne Anpasung der semienpirischen Parangter eine quaitativ richtige Beschrebung der
Poterialflachenvon protonierterschiffoasenm Grund- und ersten angeregten Zustand liefern.



Karin Fink (Bochum)prasetierte ein Programm zuBeschrdbungvon offenschalgenZustamenin periodis
chen Systeanen Als Anwendungdeispielediskutierte sie magnetishe Kopplungen und d-d-Anregungen in
Ubemgangsmetlloxiden

Tillmann Klamroth (Regenburg stellte quartendynamiche Reclmungen zur Simuation von Zweipho
ton-Photoenissiorsspekren einer Cu(100)-Obeitdche und zu laser- induzierten Stromen durch
Metall-Nichtleiter-Greaflachenvor.

Thorsten Kluner (Fritz-Haber-Instiut Berlin) hob anhand deBeispiebysems CO/Cr203 die Wichtigkeit
einerhochdmersioralen Behandung der Photodesrption von Obeflachenhervor. Anschliessenprasetierte
er ein Schema, das ddeschrebungelekronisch angeregter Zustande metallichenAdsobatSubstrat-Syste
mendurchEinbetungkonvertioneller abinitio-Methodenin Dichtefunktionaimettodenerlaubt.

Chantal Daniel (Stradourg Frankréch) zeigte mitWellenpakdrecungen dass inTrimethylzinnhalgeniden
bei Bestrahlung misichbaremLicht einehomolytishe und mitultraviolettem Licht eineheterolytishe Spal
tungder Zinn-Halogen-Bindung erfolgt, und zwarathédndgng von derPolaitét desLésungsmitels

Anhand der Ableitung von Auswahlregeln zei@é&r Alon (Haifa, Israel), das&ohlerstoff-Nanordhren in
Wechsewirkung mit zirkular polaisiertemLicht hervoragend zur selekiven Erzewgung sehr hohetharmon
ics geeignet sein kdbnnen.

Jorn Manz (FU Berlin) zeigte am Beispiel von H2POSH, dass sich aus einem Racemat eirfEngriEsner
gewimenlasst, wenn man einexiektronisch angeregten Zustand beteiligt. Die Wirkung der daatwendgen
Lasepulsewurde in schoneAnimationenvisualisiert.

Daniil Kosov (FranKurt) prasetierte eineKombinaion ausCar-Parinello-Molekidynamik undzeitathéngiger
Dichtefunktionaltheorie, die dieSimuation der Dynamik vorSystenenin angeregteZustarenerlaubt.

Nikos Doltsinis (Bochum) erlauterte dienplemertierungeines Surface-HoppingMgorithmusim Rahmen der
Car-Parinello-Molekidynamik unter Benutzung der 'restricted open-shell Kohn-Sham’-Method8eschrei
bung des angeregten Zustands. AMwerdurgen wurden die intramolekilare Protmenibetragung in
ortho-Hydroyberzaldényd und diePhotosamerisierungderDoppebindungin Methanimin vorgestellt.

Max Muhlhauser (Bonn) zog ausJntersuchumgenvon Methylhypochlait und Chlormethanol mit einéndi-
viduell selekiererdenMultireferenzCl-Methode den Schluss, dass HigotofragnertierungdieserVerbindun
genin derAthmosphéaresehrwahrscheitich ist.

Michael Thoss (TU Minchen)préasetierte eine Methode zuSimuation zeitathangiger Quartendynamik
komplexer Systeme unt@&ericlsichtigung disspaiver Effekte. Das System selbst wird dabei mit genauen
quartermechanischenMethodenbehanlelt, das umgebende Bad migherungsmetiden

Christian Ochserfeld (Mainz) sprach Uber dieEntwicung und Anwerdung linear skalieremer ab
initio-Hartree-Fock- undichtefunktionaimettoden zur Beschrdbung grosser Systeme mit mehr als tausend
Atomen.

Carmen Tesch (MPI fur Quanenoyiik, Garchng) schlug vor, einefQuartenconputer mit zwei Qubits durch
die zwei IR-aktivenSchwingumenim Acetylemmolekiil zu realsierenund entwickelte Lasepulse zur Durch
fuhrunglogischerOpeitionen Auf diese Weise liessen sich alleterien einesQuartenconmputersnach David
Deutsch erfillen.

Robert Berger (TU Berlin) kam aufgrund sein®&ecmungenmit derelekroschwacheheorie zu denkrgeb
nis, dass dieParitatsvdetzung bei molekdaren Systanen am ehesten imlekronisch angeregterZustamen
expermentellnachweisbar sein misste.

Irene Burghardt (Paris) diskuierte die Erweiterung der 'Multi-configuration time-depedent
Hartree’-Methode auf grosse Systeme durch Aufteilungéndche die mit untesschiedlicherGenauigkeit
behawmlelt werden.

Stefan Schmatz (Goéttinger) diskutierte die Dynamik derSN2-Reakion (Cl- + CH3CI/CH3Br) auf der mit
CCSD(T)berecimetenPotenialhypeiflachemit besomleremAugemmerk auf dieauftréendenResmanzen



Victor Bezchashov (Heideberg stellte eine Methode zleschrdbungvon Anionen irmagnetishenFeldern
unterBerlclsichigungder Kernbewegungvor, mit der man eineichhaltigesSpekrum aus echtegeburenen
undResmanzustanienerhalt.

EinenHohepunkt desSympasiumsstellte dieVerleihung desHellmann-Preises fiir Theoretische Chemie an
Uwe Manthe (Minchen) darVerburden mit dem 1998geschafkenen Preis, der in diesem Jahr zum dritten
Male verliehen wurde (weitefginzeheitenzum Preis finden sich unter:
|http://www.tc.chemie.uni-siegen.de/hminn| undfhttp://www.thch.uni-bonn.de/AGTC/agtc.hahnnhtml), ist
ein Vortrag auf densympaium - im Gegesatzzum restlichen Programiibrigensin deutscher Sprache. Der
diesjahrige Preistrager berichtete Uber seine ArbeitemuanenmectanischenBeschrdbung der Molekuildy-
namikin mehrererDimensionen Nach einer auch fir den NicHachmanngut verstandlichen Einfihrung und
der Erlauterung dedmulti-configurational time-depedent Hartree’ Ansatzes wurde an einig®®ispiden
gezeigt, wieQuartereffekte die DynamikunteischiedlicherProzessdeeirflussen Als Beispiele flrphotoin
duzierteProzesse wurden dihotodisozition von Methyliodid sowie dieSchwingungspradsozition von 12
im Dreikdmersydem I12-Ne-Nediskutiert. Als Beispiel fir einenthemischenProzess wurde diReakion H +
CH4 angdihrt. Diese kann al®rotayp einer radikalisch verlaufenddReakion einesorgarischen Molekiils
angesehenwerden. FUr dieseeclsatomigeReakion wurden genauBerechurgen der Geschwindigkeitkon
startenunterBericlsichtigungaller Freiheitgradevorgestellit.

Zum wissenschaftlichen Programm gehdrten auch dieses Jahrabemdillende Veranstaiungen die der
Prasetetion undDiskussionvon Postern aus demrschiedestenBerdchender TheaetischenChemie dienten.
Verglichen mit den letzten beiden Jahren hat sich die AnzahPdstebeitrageerfreulicheweise auf 170
vergrossert. DidPostesitzurgen waren gut besucht und auch lange nach ihrem offiziellen Ende wurde noch
intersiv weiter diskutiert.Dies war sichetich auch auf das angenehm&&beneinader von Untetbringung
Bewirtung und Wissenschafuriickzufihren Die Orgarnisatorendes Sympgaiums habenersindig Preise flr
die besten drei Postéeratgestellt Grundage war einWahlverfahren bei dem jedeieilnehmerpro Poster
abendeine Stimme hatte. Die Preise bestanden aus jeweils einer Remidration fir die 'Watoc02' in
Lugano undzusarlich einemGeldpreis von 300 DM fur den ersten Platz. Digahlbeteilgunglag bei etwa
50%. Die Preise gingen an drei Poster, die sichstnitkkurellen und elekronischen Eigen- schaften von
InP-Clugern (Sudip Roy, 3. Preis), mit der KontrolidtraschnellerQuanten- dynamik (Dorothee Geppert, 2.
Preis) und mister@dynamishenEffekten bei der Photodesorpion (Stephan Thiel, 1. Preiguseinaderset
zten

Das wissenschaftliche Programm wurde durch &laeimittaggour wahlweise nach Baden-Baden oder zum
Kloster Maulbronnabgerudet Letzteres gilt als die am bestemhatene mittel- altedliche Klosterarlage
nordlich der Alpen und steht seit 1993 aMeltkulturdenkmal auf der Liste der UNESCO. In einem
ausfiihrlichen Rundgang untkompedener Fihrungerhieten die Teilnehmereindrucksvolle Einblicke in die
Zisterzienserkuur.

Kurzberichte Uber die Tagung erscheinen in den Nachrichten aus der ChemieButs@magazin
Ulrich Fleischer, Axel Koslowski, Stephaifhiel
E-mail fleischerkoslowski/thiels@mpi-muékeimmpg.de

Emeriti stellen sich vor

WernerKutzelnigg, Ruhr-UnivesitatBochum

Der Status deprofessoremeitus ist offensichtlich ein Auslauimockell. Die weitaus meisten der heute tatigen
Profesorenwerden nicht mehemeitiert, sondernpensiotiert werden. Dennoch sind Fakultaten gut beraten,
wenn sie den ihnewverbleibemen Spiekraumso nitzen, dafiensiorrte Profesorenauch kiinftig sdehamlelt
werden wie bisheEmeriti.

Formal besitzen Emeriti alle Rechte und keine Pflichten dtiefesorsim Amt. Insbesodere entféllt die
Plicht zur Lehre, was sicher eiegehéliche Entlagung ist, aber auch das Recht, das dem einen oder anderen
doch viel bedeutet hat, sich an der Lefpestalendzu beteiltigen Man kann zwaBpezialvolesurgenanbieten


http://www.thch.uni-bonn.de/AGTC/agtc.hellmann.html
http://www.tc.chemie.uni-siegen.de/hellmann/

aber wenn diese nicht gerade - wirerzeitbei F.Hund inGottingen - die Geschichte dg€puartermechanik
aus der Sicht einezeitzelgenbehanleln, ist kaum mitZuhorern zu rechnen. Sicher, man kann auch durch das
Verfassen vorLehrbiiclern oderMonogragphien demVerlangen nachdidakischer Tatigkeit Recmung tragen.

Zu den Pflichten, von denen man gern erldst ist, gehoBeatlieitigungan derakademishenSeltstvemwaltung

Der Preis, den man dafiir zu zahlen hat, besteht darin, dal man auch veschtigen (oder dafligehatenen)
Informationenabgeschntenist, und so dem Zentrum des Geschehens entniiakt

Zu den Rechten gehdrt dieanspruchahmeakademisherEinrichtungen wie Bibliothek Rechezertrum, etc.
... . Auch darf man post-docs im Rahmen von dubciitmittel finanziertenForschungspijekten betreuen.
Keinen Anspruch hat man dagegen auf eine Sekretarin oder dfifastgafte DalR man alle internéerwal

tung und alle Korrespordenz selbsterledgen muf3, macht einen groRen Teil déntlagung von Aufgaben
wiederwett.

Was sich mit deEmeitierungkaum andert, ist der Eingang von Post und email, unérmlfierderurgen zum
Abfassen von Gutachten Uber Forschungsvorhaben oder fiir Zeitschriften landen auf dem Schreibtisch wi
gewohnt. Wirde man alle dies Aufgaben unverziglidedgen wéare man vdlligausgéastetund kdme zu

nichts anderemNatidich kdnnte man, unter Hinweis auf di&meitierung all derlei von sich weisen, aber
damit gibt man eine weitere aktivieeilnahmeam Geschehen auf. Man wird nach wie vor davon Gebrauch
machen, daBumindestdie Arbeiten, die man begutachten muf3, awuicklich liest.

Die Vorstelung, man konne jetzt ganz das tun, was man eigentlich immer wollte, wozu nur die Zeit fehlte, stellt
sich offenbar bald alslllusion heraus. Die wissenschaftliche Tatigkeit steht nach wie vétomkurenz zu
andererVerpflichtungen und man mufdeiterhin Prioritatensetzen.

Nach dieserallgemeinenBemerkumgennun ein paar Worte zu dem, was ich mir fir ndchstevoegenonmen
habe. MeirnSchwerpunkthemensind:

1. Elektronenkarelation

2. ReldivistischeQuartenchemie

3. Konvemgenzvon Basisetwicklungen
4. NichtadiabatissheKorrekturen

Ad 1. Im Rahmen deElektronenkarelation fasziniert mich z. Zt., iZusarmenartbeit mit Debashisviukheijee,
die Beschrdbung der Mehrelekronersydeme mit Hilfe der Kumulantender reduzierterDichtematrizen Die
Kumulantensindextersive Gré3en und sie skalieren linear mit deilcherzahl EineHierarchie von Gleichun
genzur direkten Bereclmung der Kumulantenwurde hergeleitet, sie ist aber noch nicht welfriedgend Hier
gabe es Arbeit fir eindpost-doc.

Diese Arbeiten stehen iiusanmerhangdamit, dal® ich die Erfolge der Kohn-Sham-artif@ohtefunktion-
altheorie als eineHeraugorderungan die ab-initio Theorie empfinde, nach bedsegrimeten Ansatzen zu
suchen, die bevergldcbbar geringem Rechenaufwand die richtige Antwort aus diettigen Grund geben
kénnen, wodurch es moglich sein sollte, das verlorene Téwgderzueoberri. Natidich habe ich auch das
Interessean explizitkorrdierten Wellerfunktionennichtaufgegeben.

Ad 2. Bei der Formulierung eineeldivistischen Mehrelekronerguariermechanikgibt es noch eine Reihe
ungelarter Prodeme Ich habe dazu einigddateial zusanmengéragen das ich in Ruhaufabeiten und
publizieren muf3. Auf der melprakischenSeite arbeitet mein Post-doc Wenjian Liu an ldgplemertierung
einerrelaivistischenMC-SCF-Theorie im Rahmen dquasietartetendirekten Storunggheorie. Auch hier ist
noch einiges zu tun. Ebenso sind die ArbeitemetdivistischenKorrekturen zu magnetishenEigerschaften
noch nichtabgeschlossen.

Ad3. Bei derEntwickiung von Wellerfunktionen nachGausgaserhabe ich das Problem déonvemgenzRate
von ‘even-temperedFunkionenvor langerer Zeit analytisch geldst und die Lésung publiziert. Noeterof
fentlicht sind u.a. didJntersuchumen zu ‘optimalent Basisatzen sowie zur Abhangigkeit der auahlerden
Basisatzein Abhangigkeit vom zu lésendéroblem.

Ad4. Zur niedrigstenNaherung funichtadiabatisshe Korrekturen fern vonvermied@menUberkreuzugen liegt
einigesMaterial unveréfentlichtin meinerSchublade.



Nochweitereswéareaufzuabeiten Aus dem Manuskript des Vortrags zu Htickel’s 100. Geburstag ‘Was mir an
der Hiickel-Theorie geféllt’ lieRe sich z. B. myigringen Anderurgen ein druckertiger Aufsatz macheryielle-
icht zum105ten.

Aus dem Vorstand

Nachdem die Gesellschaft deutscher Chemiker und die DeuBsameemgesellschaftinre Vertreter fur den
Vorstand der AGTC beannt haben, ist dieser jaiitstandig

Die Mitglieder sind ((wievorher))

Prof. Dr. H.-J. Werner, Stuttgart

(gleichzeitig Vertreter der DeutschBuansemgesellschat}

Prof. Dr. M. Schreiber, Bremen

(Vertreter der DeutschdPhysikali€chenGesellschaft)

Prof. Dr. Gernot Frenking, Marburg

(Vertreter der Gesellschaft deutsckdremiker)

Klatsch & Tratsch

o Prof. Dr Gotthart Seifert, Gesamthochschukadeborn hateinen
Ruf auf eineC4-Profesurfur Physikali€heChemie an defuU
Dresdererhatenundangenomen

® Prof. Dr. Michael Schreiber, TU Chemitz, hat einen Ruf awgine
Profesurfur TheaetischePhysik an der negegrumeen
"Internaional University in Germany" in Bremeangenommen

e Prof. Dr. Peter Saafrank, UniversitatRegenburg, hat einerRuf
auf dieC4-Profesurfir TheaetischePhysik an detniversitat
Potsdanerhaten

® Herr Priv.-Doz. Dr. Bernd Hartke, Institut flir TheaetischeChemie
derUniversitat Stuttgart, hat den Ruf auf di&3-Profesurfir
TheaetischeChemie an deChrigian-Albrechts-UnivesitatKiel erhaten

® Herr Priv.-Doz. Dr. Christian Ochserfeld, Institut fir Theaetiche
Chemie detJniversitatMainz, hat Rufe auE3-Profesurenandie
UniversitatenEssen und Ubingenerhaten

® Frau Prof. Dr. Christel Marian, GMD St. Augustin,
hat den Ruf auf den Lehrstuhl fliheaetische Chemie deHeinrich-Heine-Univesitat
angenormen

Tagungsvorschau 2001/2002
Stand: 8.10. 2001

Zusammengestelltvon:
Prof. Dr.phil.natKlaus Helfrich, Fachgbiet TheaetisccheChemie-Quatenchemie
Fakultadthematik u. Natumwiss, TU Berlin

® Stralle des 17. Juni 112, 10623 Berlin, Sekr. ER 1, Tel. : (030) 314 23774 ;
® Hermannstr. 1, 14163 Berlin, Tekiv.: (030) 8131669 0de8134045

E-Mail : Helfrich_TUB@compuserve.com

Im WWW finden Sie die aktuelle Fassuagter

[ http://www.tu-berlin.de/~insi/théachtagurgenhtml
sowie untefwww.thch.uni-bonn.de/AGTIC



http://www.thch.uni-bonn.de/AGTC
http://www.tu-berlin.de/~insi/theofach/tagungen.html

2002:

® 25 2. —1.3.in KerkradeNL:
Winter School: Quantum Simulations of Complex Many-Body Systems:
From Theory to Algorithms
WWW: [http://www.fz-juelich.de/wsds

® 4 —8. 3. inOsnabriick:
Frihjahrstagung der DPG
ArbeitskreisAtome, Molekille Quarntenogik und Plasmen dé&PG
WWW: |http://www.dpg-tagugende/info/osnabrueck2002.himl
® 10.-13. 3.irKoln:
Chemiedozeentagung
WWW: [ http://www.gdch.de/tagung/index.htm
e 18.-22. 3. ireipzig:
66. Physikertagung
e 25 —28. 3. inAugsburg:
Jahrestagung 2002 der Gesellschaft firAngewandte Mathematik und Mechanik (GAMM)
WWW: [http://gamm?2002.uni-aubsrgde
® 7.—8.5. inDarmstadt:
16.Molecular Modelling Work shop
® 9.-—11.5. inPotsdam:
Hauptversammung der DeutscherBunsergesellschaftfir Physikalische Chemie
WWW: [nttp://www.bunsen.de
® 4 -9 8.inLuganoSchweiz:
6™ World Congress ofTheoretically Oriented Chemists(WATOC)
WWW: |http://www.watoc02.ch/
e 25 —29. 8. in Bremeninter nat. Universitat:
38th Sympaosium for Theoretical Chemistry
WWW: [http://www.tu-chemitz.de/schreiber/STC20D2

2003:

e 20.-26.7.irBonn:
X1t Inter national Congress on QuantunChemistry
WWW: [http://www.thch.uni-bonn.de/IAQMS/IAQMS.congress.Html

Hinweise auf weitereTagungskalerder:

® DeutschePhysikalische Gesellschaft,Tagungen

WWW: [ http://www.dpg-tagugendé
Physikalische Blatter, Tagungskalerder

WWW: |http://iwww.wiley-vch.de/vch/jouralg2050/konfer/index.html

CONFMENU von Prof. Young S.Kim

WWW: |http://www.physics.umd.edu/roljot
Gesellschaft Deutscher ChemikerTagungen

WWW: | http://www.gdch.de/tagung/index.Htm
Bunsen-Gesellschaftyersammlungenund Veranstaltungen

WWW: [ http://www.bunsen.de



http://www.bunsen.de/
http://www.gdch.de/tagung/index.htm
http://www.physics.umd.edu/robot
http://www.wiley-vch.de/vch/journals/2050/konfer/index.html
http://www.dpg-tagungen.de/
http://www.thch.uni-bonn.de/IAQMS/IAQMS.congress.html
http://www.tu-chemnitz.de/schreiber/STC2002
http://www.watoc02.ch/
http://www.bunsen.de/
http://gamm2002.uni-augsburg.de/
http://www.gdch.de/tagung/index.htm
http://www.dpg-tagungen.de/info/osnabrueck2002.html
http://www.fz-juelich.de/wsqs

Spezielle Tagungsankindi gungen
Arbeit stagung fur Theoretis che Chemie in Mariapfarr
vom 19.02. bis 22.02. 2002
DensityFundionalTheory, timeindeperdentand timedepemlent
Dichtefunktional Theorie,zeiturabhé&ngigundzeitathangig

Premliminay Program

E.J. Baerends Basics oftime-indgoerdentDFT and

(Amstedam newdevebpments

E.K.U. Grol3 Basics oftime-depedentDFT and
(Wurzburg) applicaions

A. Gorling Propettiesof DFT and "beyond"
(Minchen) DFT.

DFT for largesystems:

G. Seifert(Pader from inorganicnano-tubes to

borry biomolecules.
W. Kutzeligg , .
(Bochum) Density Matrix Theory - New Ideas

MINISYM POSIUM

Wissenschaftliche Leitung: Ralph Jaq(@&iegen)
Labor furPhysikali€sheundTheaetische Chemie,
UniversitatSiegen
D-57068 SiegerDeutschand

theo@theo.chemie.uni-siegen.de
[Website deArbeitstagungfir TheaetischChemie2002

Euro Winter School in Kerkrade
vom 25.02. bis 01.03. 2002
QuantumSimuations of Complex Many-Bodysystems:

From Theory tcAlgorithms

Veranstal

RolducConfeenceCentre, Kerkrade, NL
tungsort

[John von Neumanimstitute for Compuing, |

Organsdion

[Lehrstuhl furTheaetische Chemie, Ruhy
[UniversitatBochunp

[Institut fir TheaetischePhysik Il ,Universitat|

Stuttga
Poster [Euro WinterSchoa|

Informatio-
nen

[Webpage der Euro Wint&choq|



http://www.fz-juelich.de/wsqs/
http://ftp.theochem.ruhr-uni-bochum.de/outgoing/webdata/wsqs.pdf
http://www.theo3.physik.uni-stuttgart.de/
http://www.theo3.physik.uni-stuttgart.de/
http://www.theochem.ruhr-uni-bochum.de/
http://www.theochem.ruhr-uni-bochum.de/
http://www.fz-juelich.de/nic/
http://www.fz-juelich.de/nic/
http://www.kfunigraz.ac.at/tchwww/sax/mariapfarr/index.html

Emailadresse wsqs@fz.juelich.de

38th Sympo sium for Theoretical Chemistry in Bremen
vom 25.08. bis 29.08. 2002

Eledron Trander andFemtoseond Spedroscopy

Veranstalungsort [Intemational University Bremen
Orgarisaion [M. Schreibgr

|U. Kleinekathofelr
Informationen [Webpage deSTC200%
Emailadresse stc2002@iu-bremen.de

Hellmann -Preis

Wie schon im Bericht Uber d&85.Sympaium fir Theaetische Chemie in BadHerrenalb erwahnt (siehe dieses
INFO S."vorletzte Seite") wurde in diesem Jahr ddellmannPreis zum dritten Male an einenfolgrechen
Nachwuchswissenschaftlererliehen, und zwar an Uwe Manthe "fir seine Beitragesffimienten Berechnung
von chemighenReakionsrateri. Der nachste

Hellmann -Preis 2002

soll auf dem 38Sympgaium fur Theaetiche Chemie vom 25- bis 29. August 2002 in Bremen verliehen
werden. Der Preis wirdatzunggemafy(siehghttp://www.tc.chemie.uni-siegen.de/mmalnr) fir hervoragende
wissenschaftlichéeistungen etwa vom Range einétabilitationsabeit, aus denGesanmiberach derTheaetis
chen Chemie an jungerédNachwvuchswissenschaftldinnen) vergeben, die noch keineeberszeitStelung
innehaben, nicht alter als 40 Jahre alt sind und die deutsche Spehenesschen.

Vorschlage

mit Curricdum (tab.Lebenslauf mipersofichen und wissenschaftlichen Angaben wie z@astaufethalten),
Publikaionsliste Laudaio und 5SondedruckendesKandidaten (Details siehe
[http:/lwww.tc.chemie.uni-siegen.de/tmalinrhellrichtd.html) werden schon jetzt erbeten. Senden Sie bitte
Ihren Vorschlag Anfang des neuen Jahres fabeitseteichterungder Jury in 5-fachefAusfettigung an den
Vorsitzerden der Arbeitggemeirschaft fir Theaetische Chemie, Herrn Prof. Dr. Walter Thiel,
Max-Planck-Instiut fir Kohlerforschung Kaiser-Wilhelm-Platz 1, D-45470 Muhlheim an der Rubeutsch
land Wenn Sie Ihren Vorschlag vom letzten Jafderholenméchten, brauchen Sie nur eventuBiwveiterun

gen von Publikaionsliste Curricdum oder einen neuen wesentlich8ondedruck des Kandidateneinzure
ichen Die Kandidatettiste wird am 15. April 2002jeschlossen.

Hellmann -Fonds

Die AGTC hat bei deBunsemgesellschafteinensteuebegirstigten Fonds eingerichtet. Bei eineBEndkaptal

von ca. 25.000 Euro ware die Zahlung eiResigeldesaus derZinsertrgyen gesichert. Die bishdntchsten
Spenden von 2000 Euro und 1000 Euro sind kirzlich von privaten Mitgliedern der diBJ@argen so dass
jetzt schon fast die Halfte des erhoffteapitalsvorhardenist. ImvergamenenJahr hatten namlich auch etliche
Lehrstutinhaberund Emeriti defTheaetischenund Physikalishen Chemie aueutsciand, Ostereich und

der Schweiz je 500 Euro, etlich@3-Profesoren 250 Euro gespendet. Dafur sei allen Spendern herzlich
gedanktWeitere


http://www.tc.chemie.uni-siegen.de/hellmann/hellrichtd.html
http://www.tc.chemie.uni-siegen.de/hellmann/
http://www.iu-bremen.de/STC2002/
http://www-user.tu-chemnitz.de/~ukleine
http://www.tu-chemnitz.de/schreiber/
http://www.iu-bremen.de/

Spenden

sind abeffensichtlich durchaus nockrfordefich. Auf3er zu privaten Spenden sind Sie auch dazu aufgerufen,
Firmen undOrgarisdionen zu Spenden zu animieren. Die Spenden sind an die DelBseisegesellschaft
Konto-Nr. 491 061 800, BLZ 500 800 (Dresdner BankFrankurt, fir Kosterstelle8110(HellmannFonds) zu
uibemveisen Die Bunsemesellschaftschickt Ihnen bei Angabe Ihrer Adresse auf débemeisung$ormular
automaisch eineBescheingung Uber diesteuebegurstigte Spende zu. Die Spender werden in der Regel in der
Liste "Contributors to the HellmannAward Fund" (|http://www.tc.chemie.uni-siegen.de/lmelnrcontribu-|

forshtml) aufgéiihrt.

Physics Reports

Physics Reports ist eine Zeitschrift, welche Review-Artikel in @leréchender Physikabdeckt.

"Physics Reports keeps the actiphyscist up-to-date ondevebpmentsin a wide range of topics by
publishing timely reviews which are morextersive than justliterature surveys but normally less than a
full monayraph Each Report deals with one specific subject. These reviewspaogaist in nature but
contain enouglintrodudory mateial to make the main poiniatelligible to anon-speciadst. The reader
will not only be able tadistinguish important devebpmentsand trends but will also find aufficient
number ofreferencego theoriginal literature.”

Fur den BereiciMolekilphysik bin ich der zustandigéditor.
Es ware schon, wenn wir in diesem Gebiet weitere Beitragéarratung unserer Arbeiteerhatenwirden!
Beispiele der letzten Zeit sind:

® D. Andrae
"Finite Nuclear Charge DensiBistributionsin Eledronic Strudure Calcuations for
Atoms and Molecules" (2000)
e M. H. Beck, A. Jackle, G. A. Worth, H.-D.Meyer
"The Multicorfiguration Time-DepedentHartree (MCTDH) Method: A Highl¥fficient
Algorithm for Propagaing Wavepackts' (2000)
® A.l. Pegarkov
"Resmantinteradions of Diatomic Molecules with Intense Laser Fiel@igne-Indgerdent
Multi-Channel Greerrundion Theory andApplication to Expeiment' (2000)
® J. Kohler
"MagneticResmanceof a SingleMolecular Spin" (1999)
e J. J Ladk
"Polymersas Solids: A Quanturiecharical Treatent' (1999)
® R. Singh, B. M.Deb "Developmentsin Excited-State Densitiyundional Theory" (1999)
® N. Moiseyev
"Quantum Theory oResmancesCalcuating Enegies Widths andCross-Sections
by Complex Scaling” (1998)
e A. Nagy
"Density Fundional. Theory andApplication to Atoms and Molecules" (1998)
® M. Peric, B. Ostojic, J.Radic-Peric
"Ab initio Invegigation of the Renner-Teller Effect in Tetra-Atomic Moleculé$997)

Es gibtkostertose SondedruckeundVerbratung durch CONTENTS-Alert (a freeledronic alering service).
Sigrid Peyemhoff

Theaetische Chemie Ruhr-Univesitat Bochum www.theochem.ruhr-uni-bochum.de

HaftungsausshlusgDisclaimer / E-mail an defwWebmaser derHomepage webmaser@theochem.ruhr-uni-bochum.de
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