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INFORMATION THEORETISCHE CHEMIE

-~ EDITORIAL

Liebe Freundinnen und Freunde der Theoretischen

Chemie,

wenn Sie diese Zeilen lesen, haben wir schon die dritte
Ausgabe des INFO THEORETISCHEN CHEMIE
gestaltet. Wie Thnen allen bestimmt aufgefallen ist, hat
es die tibliche Herbstausgabe nicht gegeben. Dies wur-
de durch mehrere missliche Umstinde verursacht. So
lagen noch keine Informationen zur STC in Wien vor
und wir konnten uns nicht einigen, welche der 0 Ein-
sendungen zu den Rubriken ,,Der AK stellt sich vor*
oder ,,Nachwuchswissenschaftler stellen sich vor®, wir
denn jetzt publizieren sollten. Das Heft hitte also im
Wesentlichen aus dem Protokoll der AG TC Sitzung
in Wien bestanden, was die tblicherweise begierige
und autmerksame Leserschar des Infoblatts gewiss
massiv gesenkt hitte. Damit wire der Ruf des TC-
Into-Heftes als wichtiges, lesenswertes und identitits-
stiftendes Organ der AG TC dahin gewesen. Daher
haben wir die uns jetzt vorliegenden Infos in diesem
Heft zusammengefasst, wobei die Anzahl der Einsen-
dungen zu den oben genannten Rubriken dummer-

weise nicht angestiegen ist.

Trotzdem enthilt diese Ausgabe einige interessante
Dinge. Da ist z.B. das Protokoll der letzten Versamm-
lung der AG TC, das, wie das bei Protokollen halt so
iiblich ist, allgemeine Begeisterungsstiirme entfachen
wird. Hinzu kommt ein Bericht zur STC in Wien mit
einigen schonen Bildern und sogar etwas Text. Be-
richtet wird auch von den Empfehlungen der GDCh-
Studienkommission zum Bachelor-Studium Che-
mie an Universititen, die einen fiir die Theoretische
Chemie iiberraschend umfangreichen Themenkanon
empfohlen hat. Zusitzlich beschreibt Mr. COSMO
aus seiner Sicht die Entwicklung des COSMO-RS
Ansatzes aus dem Bereich der Solvenssimulationen.
Ein sehr interessanter Artikel, den wir empfehlen,
da der COSMO-RS-Ansatz in seiner Beschreibung
der verschiedenen Eftekte deutlich genauer ist als der

dielektrische Kontinuums-Ansatz, im Gegensatz zu

diesem aber von den theoretischen Chemikern wenig
genutzt wird. Nicht unerwihnt bleiben soll Herr Prof.
Helfrich, der uns wie immer sehr zuverlissig neueste
Informationen iiber anstehende Tagungen zugeschickt
hat. Und last but not least mochten wir auch auf den
BILD-Zeitungsteil der Ausgabe hinweisen, der wie

immer den Titel Klatsch und Tratsch tragt.

Da nun eine Ausgabe fehlt, werden wir auch die
Herbst 2015 Ausgabe iibernehmen, obwohl unsere
,Dienstzeit” eigentlich nach dieser Auflage beendet
wire. Dies ist fiir den geneigten Leser in vielerlei Hin-
sicht bedeutsam. Zum einen konnte die nichste Aufla-
ge die letzte Gelegenheit fiir Nachwuchsgruppen sein,
sich vorzustellen, da unsere Nachfolger das Programm
aufgrund mangelnder Resonanz mit Fug und Recht
auslaufen lassen konnten. Fiir den Leser erfreulich
wire eventuell, dass die zukiinftigen Ausgaben wieder
plinktlich erscheinen. Ein gefihrlicher Punkt kommt
zum Schluss. Da unsere Zeit als Herausgeber sich dem
Ende zuneigt, miissen die Verantwortlichen einen
neuen Herausgeber suchen. Seien Sie bei der STC in
Potsdam daher auf der Hut, da es Person(en) geben
wird, die Giber Flure schleichen, um iiberfallartig neue
,Freiwillige® zu suchen. Sollte sich auf einem dunklen
Flur eine kalte Hand auf ihre Schulter legen, begleitet
von einem Lob iiber Thre Fihigkeit Texte zu verfassen,
haben Sie Gegengriinde parat. Wenn Sie die Span-
nung nicht aushalten kénnen, melden Sie sich einfach

freiwillig. So viel Arbeit ist es auch wieder nicht.

Fiir die nichste (und damit fiir uns letzte Ausgabe), ge-
loben wir aus Wirzburg grofere Piinktlichkeit (aber

auch das wiederholt sich).

Wiirzburg, Juli 2015

Eure Wiirzburger InfoTC Redaktion
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20 Jaure COSMO

Ein personlicher Riickblick

KONTAKT
Prof. Dr. Andreas Klamt

COSMOlogic GmbH&CoKG
Imbacher Weg 46, 51379 Leverkusen, und

Institut fiir Physikalische und Theoretische
Chemie

Universitit Regensburg

E-Mail: klamt@cosmologic.de

Im Frithjahr 1991 kam Gerrit Schiitirmann, da-
mals ein Kollege bei Bayer, in mein Biiro mit
einem Artikel von Zerner und Katritzky [1], in
dem diese das ,,spherical cavity Onsager model*
flir die Berechnung von Spektren mit dem ZIN-
DO Programm beschrieben. Gerrit sagte, dass er
eine solche Berticksichtigung von Losungsmitte-
leffekten in MOPAC fiir seine auf semi-empiri-
scher Quantenchemie basierenden Modelle zur
Okotoxikologie benétige, und fragte, ob ich so
ein Losungsmittelmodell in MOPAC einbauen
konne. Das war mein erster Kontakt mit Lo-
sungsmittelmodellen. Meine erste Reaktion als
theoretischer Physiker auf das Modell war sehr
ablehnend. Ich fragte, was passieren wiirde, wenn
die Dipole und Ladungen des Molekiils niher an
die Kugeloberfliche kimen, und was mit Mo-
lekiilen sei, die mehrere Teildipole haben, und,
und, und. Ich erkannte, dass man die Energie ei-
ner in der Kugel eingeschlossenen beliebigen La-
dungsverteilung ja im Grenzfall eines unendlich
starken Dielektrikums, tiber die Spiegelladungs-

methode in einem Leiter analytisch hinschreiben

Prof. Dr. Andreas Klamt

Universitdt Regensburg

kann, und demonstrierte damit die fundamenta-
len Unzulinglichkeiten des “spherical cavity On-
sager-Modells*” fur beliebige, d.h. in der industri-
ellen Praxis realistische Molekiile. Nachdem ich
jetzt gedanklich schon bei Molekiilen eingebettet
in einen Leiter war, sah ich sofort, dass man in
diesem Grenzfall die Gleichungen fiir beliebig
geformte Kavititen, und somit auch fiir realisti-
schere Molekiiloberflachen, einfach niederschrei-
ben konnte, womit man das grole Problem, dass
die molekularen Ladungszentren nahe an oder
auBerhalb der Kavitit liegen, systematisch umge-
hen konnte. Der sich ergebende Ausdruck fiir die
Solvat-Leiter-Wechsel7wirkung sah formal den
intramolekularen Coulomb-Wechselwirkungen
sehr dhnlich und sollte sich in enger Analogie in

jedes Quantenchemie-Programm einbauen las-
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Abb. 1 Prinzip von COSMO: Die Abschirmladungen q werden mit der Randbedingungen eines skalierten

Leiters berechnet.

sen. Und warum sollte man nicht, um Losungs-
mittel mit endlicher Dielektrizititskonstante
darzustellen, auch auf diese Wechselwirkungs-
energie, bzw. auf die Leiter-Abschirmladungen
einen dielektrischen Skalierungsfaktor anwen-
den konnen, wie er im Onsager-Modell benutzt
wurde. Dies wire zwar etwas approximativer,
aber sicher einen Versuch wert. So war innerhalb
weniger Tage das Konzept des Conductor-like

Screening Models, COSMO, entstanden.

Durch eine gliickliche Fiigung traf ich wenige
Wochen spiter Mr. MOPAC, d.h. Jimmy Ste-
wart, auf dem European Computational Che-
mistry Workshop in Oxford, und ich konnte
ihn von COSMO be-geistern. Er zeigte mir die
entsprechenden Subroutinen und Stellen, die ich

fir die Implementierung in MOPAC brauchte,

und so hatte ich einige Monate spiter COSMO
im Wesentlichen in MOPAC6 implementiert.
Grofziigiger Weise hatte mein Arbeitgeber Bay-
er keine Einwinde gegen die Veroffentlichung
der Methode, und so wurde COSMO 1993 in
MOPAC7/MOPACY3 allgemein zuginglich und
schlieBlich nach Ablehnung des Artikels in drei
Journalen unter Vermittlung von Jimmy Stewart
und Henry Rzepa cher etwas artfremd in Per-
kins Transactions publiziert [2]. Bis kurz vor der
Veroffentlichung hatte ich keine Kenntnis von
Tomasi’s PCM Modell [3]: Zerner und Katritzky
hatten diese ja nicht zitiert, da das Onsager Mo-
dell davon unabhingig war, Jimmy Stewart schien
es nicht zu kennen, und auch sonst hat mich als
Quereinsteiger keiner der quantenchemisch er-

fahrenen Kollegen darauf hingewiesen, dass mein



COSMO einiges an formalen Ahnlichkeiten mit
PCM hatte. Erst ein neuer Kollege, Felix Rei-
chel, der in seiner Promotion mit PCM gearbeitet
hatte, wies mich auf die Ahnlichkeit hin. Aber es
war klar, dass der COSMO Ansatz durch seine
skalierte Leiter-Randbedingung zwar geringfii-
glg approximativer war, aber zu einer wesentlich
einfacheren und effizienteren Implementierung
fithrte als PCM, das bis dato noch nach jedem
SCF-Schritt die PCM-Ladungen iterativ berech-
nete und auch keine analytischen Gradienten hat-
te. Insofern hatte COSMO durch seine einfachere
Struktur auf jeden Fall attraktive Vorteile. Nach-
dem wir spiter zeigen konnten, dass die COSMO
Randbedingung auch noch die in PCM héchst
unangenchmen Artefakte der geringen, un-ver-
meidlich auBerhalb der Kavitit liegenden Elekt-
ronendichte um ca. 90% reduziert, war klar, dass
COSMO dem klassischen PCM, das heute als D-
PCM bezeichnet wird, tiberlegen ist [4]. Auch die
Gruppe um Tomasi implementierte und nutzte
danach die Leiterrandbedingung als C-PCM [5].
Heute wird vielfach die wesentlich komplizierte
und numerisch aufwendigere IEF-PCM Rand-
bedingung, die mit Chipman’s SS(V)PE formal
identisch ist, verwendet [6,7]. Es sei aber darauf
hingewiesen, dass IEF-PCM fiir sehr polare L6~
sungsmittel mit COSMO identisch wird, und
dass auch bei kleinen Dielektrizititskonstanten
kein numerisch signifikanter Unterschied zwi-
schen IEF-PCM und C-PCM zu erkennen ist,
wenn man die originale COSMO Skalierungs-
funktion benutzt [8]. Leider ist diese in C-PCM
nicht der Default. Zusammenfassend kann man
sagen, dass COSMO eine sehr fruchtbare Nach-
mittagsidee war, die mich ziemlich unvorbereitet
zu einem fithrenden Entwickler von Solvatati-

onsmodellen gemacht hat.

Nach der anfinglichen COSMO-Begeisterung
kam mir allerdings schon Anfang 1994 die er-
niichternde Erkenntnis, dass alle dielektrische
Kontinuumsmodelle - einschlieBlich COSMO

- schwerwiegende Unzulinglichkeiten haben:

INFORMATION THEORETISCHE CHEMIE

Sie beinhalten keine Wasserstoftbriickeneftekte
und konnen daher nicht zwischen protischen und
aprotischen Loésungsmitteln mit gleicher Dielek-
trizititskonstante unterscheiden. Sie konnen die
starken Nichste-Nachbar-Dipol-Dipol-Wechsel-
wirkungen, die zumindest bei neutralen Solvaten
in polaren Lésungsmitteln, insbesondere auch in
Wasser, die Wechselwirkungen dominieren, nicht
beschreiben, und sie haben weder eine systemati-
sche Temperaturabhingigkeit noch ein Konzept
zur Behandlung von gemischten Lésungsmitteln
bzw. endlichen Konzentrationen des Solvats im
Losungsmittel. Eigentlich ist die Beschreibung
des Losungsmittels als dielektrisches Kontinu-
um nur in Lésungsmitteln ohne relevante loka-
le Multipolmomente, also in fliissigen Edelgasen
und Alkanen, theoretisch zu rechtfertigen. Inso-
fern machte es wenig Sinn, nach noch besseren
und genaueren Implementierungen des dielekt-
rischen Kontinuumsansatzes zu suchen, wenn der

Ansatz selbst so fundamental unzulinglich ist.

Ich begann, mir gedanklich Modelle zu konst-
ruieren, in denen ich die Solvat- und Solvens-
molekiile zunichst auf Wiirfel idealisierte, die auf
ihren Seiten unterschiedliche homogene Leiter-
Abschirmladungsdichten trugen. Das attraktive
an diesem Bild war, dass hier Solvat- und Solvens-
molekiile in gleicher Weise behandelt wurden,
und nicht wie in den Kontinuumsmodellen das
Solvens ein externer, makroskopisch definierter
Fremdkorper war. Schnell wurde mir klar, dass
man die elektrostatischen Wechselwirkungen in
so einem Modell recht gut als Nichste-Nachbar-
Wechselwirkungen der Abschirmladungsdichten
darstellen kann. Ich versuchte dann, die statisti-
sche Thermodynamik fiir so ein Modell wech-
selwirkender Wiirfel auszuarbeiten. Hitte ich
mich zu diesem Zeitpunkt mit Monte-Carlo
Methoden ausgekannt, dann hitte ich sicher ge-
sehen, wie schon und einfach sich so ein System
von Wirfeln mit Nichste-Nachbar-Wechsel-
wirkungen der Seiten iiber Lattice-MC Metho-

den berechnen lisst. Stattdessen versuchte ich es
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Abb. 2: COSMO-RS beginnt mit COSMO Polarisationsladungsdichten und fiihrt iiber G-Profile und statisti-
scher Thermodynamik von wechselwirkenden G-Flichenstiicken zu den Chemischen Potentialen der Solvenzmo-

lekiile.

analytisch, indem ich die Wiirfel gedanklich in
ihre Einzeloberflichen zerlegte und die Kontakt-
wahrscheinlichkeiten in einem solchen Ensemble
von paarweise wechselwirkenden Oberflichen-
stiickchen zu berechnen versuchte. Nachdem ich

mit dem Versuch, dies durch Stérungstheorie

ausgehend von der optimalen Paarung bei T=0
zu entwickeln, gescheitert war, kam mir nach
drei schlafarmen Wochen eines Morgens die
Idee, dass man aus der Zustandssumme aller Paa-
rungen eine rekursive Selbstkonsistenzgleichung

gewinnen kann, aus der sich die freien Energien



der Oberflichensegmente bei gegebenem Wech-
selwirkungsoperator exakt berechnen lassen. Die
freien Energien der einzelnen Segmente werden
dann zur freien Energie des Gesamtmolekdils
aufsummiert. Dies war der Moment, an dem
ich wusste, dass ich ein grundsitzlich neues Lo-
sungsmodell entwickelt hatte, das ich “COSMO
for Realistic Solvation®, oder kurz COSMO-RS,
nannte. Spiter konnte ich zeigen, dass mein Lo-
sungsweg lber die isolierten Segmentpaare er-
staunlicherweise bei realistischen Annahmen iiber
die Segmentabschirmladungsdichten im Rahmen
der Statistik zu identischen Resultaten wie eine
Lattice-MC Behandlung der Wiir-felmolekiile
fithrt, solange die Temperatur oberhalb des Ge-
frierpunkts des Wiirfelsystems liegt. Damit war
Mitte 1994 COSMO-RS reif, das Licht der Welt
zu erblicken. Die erste Publikation erschien 1995,

diesmal im ersten Anlaufin J. Phys. Chem.[9]

Da ich feststellen musste, dass die lokalen Dipol-
momente in allen verfiigbaren semi-empirischen
Methoden zu ungenau waren, um quantitative
Solvatationsthermodynamik darauf aufzubauen,
suchte ich nach einem DFT-Programm. Leider
bestand zu diesem Zeitpunkt bei einem fithrenden
deutschen Quantenchemie-Programm kein Inter-
esse an so etwas Empirischem wie einem Solvati-
onsmodell. Daher haben wir in den Folgejahren
zunichst COSMO in das DFT-Progamm DMol’
eingebaut und darauf basierend COSMO-RS
quantitativ parametrisiert. Wir haben im Zuge der
Parameterisierung auch einen Ausdruck fiir die
Wasserstoffbriickenenergie als bilineare Funkti-
on der Abschirmladungsdichten von Donor und
Akzeptor eingefithrt. Diesen zunichst rein heu-
ristischen Ansatz konnten wir in den letzen Jah-
ren durch Vergleich mit direkt quantenchemisch
berechneten, bzw. mit experimentell gemessenen
Wasserstoffbriickenenthalpien erstaunlich gut un-
termauern [10,11]. 1998 haben wir dann ein Paper
zum Refinement und zur Parameterisierung von

COSMO-RS publiziert [12].

Diese Methode wurde dann ganz tiberraschend
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von den verfahrenstechnischen Thermodyna-
mikern begeistert aufgegriffen, die schon lange
nach einem praktikablen Weg gesucht hatten,
ihre bisherigen, rein empirischen Gruppenbei-
tragsmodelle durch Verkniipfung mit quanten-
chemischen Rechnungen pridiktiver zu machen.
An dieser Stelle bin ich Wolfgang Arlt (damals
TU Berlin, heute TU Erlangen) zu besonderem
Dank verpflichtet, da er COSMO-RS in die ver-
fahrenstechnische Fachwelt eingefithrt hat [13].
Ganz entscheidend fiir diesen Durchbruch war die
Tatsache, dass COSMO-RS sowohl die Tempera-
tur-, als auch die Konzentrationsabhingigkeit der
freien Energien, oder wie die Verfahrenstechniker
lieber sagen der Aktivititskoeffizienten, thermo-
dynamisch konsistent beschreibt. Dieses Potential
der Methode in der Verfahrenstechnik, zusam-
men mit tiefgreifenden Umstrukturierungen bei
der Bayer AG, motivierte mich dann, die Firma
COSMOlogic zu griinden und aus dieser heraus
COSMO-RS weiterzuentwickeln und sowohl der
Industrie als auch interessierten Gruppen im aka-
demischen Umfeld als ein breit anwendbares und
in seiner Art einmaliges Tool zur Verfiigung zu
stellen, um die Thermodynamik von Molekiilen

in Flissigkeiten zu berechnen.

Die BASF stand direkt als erster Kunde vor der
Tir und ist seitdem unser bester Kunde und der
erfahrenste Anwender. Die Zusammenarbeit mit
den hochqualifizierten Kollegen bei der BASF hat
schon zu vielen gegenseitigen Befruchtungen un-
serer Arbeit gefithrt. Ein erstes konkretes Resultat
war, dass wir auf Vermittlung und unter Mithilfe
der BASF unser COSMO in TURBOMOLE ein-
bauen konnten [14], das danach zu unserem bevor-
zugten Programm fiir die DEFT/COSMO Rech-
nungen als Input fiir COSMO-RS wurde. In den
Folgejahren hat sich COSMO-RS als Standard-
methode in der verfahrenstechnischen Thermo-
dynamik etabliert und wird heute in sehr vielen
Universititen und groBen Chemiefirmen genutzt,
um anderweitig schwer zugingliche Aktivititsko-

efizienten komplexerer Molekiile zu berechnen
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oder ein effizientes Screening nach alternativen
Losungsmitteln, Additiven oder Trennhilfsstoffen
durchzufiithren [15]. Die etwas tiberraschende An-
wendbarkeit von COSMO-RS, das eigentlich fiir
neutrale Losungsmittel entwickelt worden war,
auf ionische Fliissigkeiten fiihrte zu einem regel-
rechten Boom von COSMO-RS-Anwendungen
zur Auswahl bzw. zum Screening geeigneter ILs
[16].

Seither sind als weitere wichtige Anwender viele
grofle Firmen aus dem Bereich Reinigungsmittel,
Korperpflege, Kosmetik, und insbesondere auch
der Duftstofindustrie hinzugekommen, die sich
fiir die Verteilung der verschiedensten Inhaltsstof-
fe ihrer hiufig hochkomplexen fliissigen Produkte
sowohl innerhalb des Produkts, als auch bei der
Anwendung interessieren. Desweiteren sind die
Wirkstoffentwicklungs- und Formulierungsab-
teilungen vieler grofler Pharma- und Pflanzen-
schutzfirmen zu wichtigen Kunden geworden.
Wenn auch wirtschaftlich nur von untergeordne-
ter Bedeutung mochte ich dennoch hier auch die
vielen Anwendungen im Bereich der Berechnung
des Umweltverhaltens von Chemikalien erwih-
nen, die mir noch immer sehr am Herzen liegen,
da nicht nur Gerrit Schiiirmann sondern auch
ich in der Zeit der Entstehung von COSMO und
COSMO-RS wesentlich auf diesem Gebiet gear-
beitet haben und damals sowohl die Motivation,
als auch die Finanzierung fiir die Entwicklung
dieser Methoden zum grofBen Teil aus diesem Be-

reich kamen.

Inhaltlich konnten wir COSMO-RS in den letz-
ten 15 Jahren in vielerlei Hinsicht ausbauen. Eine
wichtige Richtung ist dabei die Erweiterung auf
inhomogene Systeme wie Fliissig-Fliissig- und
Fliissig-Gas-Grenzflichen bis hin zu mizellaren
Systemen und Biomembranen [17,18]. Eine ande-
re, sehr spannende und vielversprechende Erwei-
terung stellen unsere COSMOsim3D und COS-
MOsar3D Methoden dar [19,20], die auf einer Idee
von Michael Thormann (Origenis) basieren und

mit denen uns der Nachweis gelungen ist, dass sich

die COSMO-Oberflichenladungsdichten auch in
hervorragender Weise zur Quantifizierung von

Ligand-Rezeptor-Wechselwirkungen eignen.

Etwas enttiuschend ist die Resonanz der theore-
tischen Chemie auf die COSMO-RS Methode.
Noch immer kennen viele theoretische Chemiker
bestenfalls die konzeptionell wesentlich unterlege-
nen dielektrischen Solvatationsmodelle wie PCM,
COSMO oder SMx. Lediglich Stefan Grimme
hat seit kurzem die Bedeutung von COSMO-RS
fir die quantitative Beschreibung von Komplex-
bildungs-konstanten in der Flussigphase erkannt
[22]. AuBerdem ist Frank Neese zu nennen, der
zusammen mit uns den “Direct COSMO-RS* in
ORCA implementiert und gezeigt hat, das die-
ser Ansatz die Not-wendigkeit fiir explizite Lo-
sungsmittelmittelmolekiile in der Berechnung
von Spektren und anderen Response-Properties
iiberfliissig machen kann[23]. Gute Ergebnisse mit
Direct-COSMO-RS wurden kiirzlich auch von
Martin Kaupp und Mitarbeitern publiziert [24].
Direct-COSMO-RS ist heute in ORCA und
TURBOMOLE implementiert und wartet auf
breitere Nutzung durch die Theoretiker-Gemein-
de. Fiir die bei COSMOlogic im Vordergrund
stehenden industriellen Anwendungen ist es aller-

dings von untergeordneter Bedeutung.

Als groBe Herausforderungen fiir die weitere Ent-
wicklung von COSMO-RS bleiben konsistente
Erweiterungen auf kompressible Fliissigkeiten,
also nahe- und tiberkritische Fliissigkeiten, einer-
seits, und auf Elektrolytsysteme andererseits. In
diesen Bereichen sind uns und unseren Koopera-

tionspartnern bisher nur Teillgsungen gelungen.

Mit diesem Ausblick méchte ich meinen zugege-
bener Weise etwas lang geratenen Riickblick auf
20 Jahre COSMO-RS beenden. Ich freue mich,
dass es mir mit COSMO-RS gelungen ist, einer-
seits vielen Anwendern in Industrie und offent-
licher Forschung ein robustes Werkzeug zur Be-
rechnung von Molekiilen in fliissigen Phasen zur
Verfiigung zu stellen, und andererseits einigen

theoretischen Chemikern und Programmierern



einen hoffentlich interessanten und abwechslungs-
reichen Arbeitsplatz zu bieten. Mein Dank gilt
allen Kooperationspartnern, Kunden und Mit-
arbeitern, die dazu beigetragen haben, dass dies
moglich wurde. Ich wiirde mich freuen, wenn
sich noch mehr der Fachkollegen aus der theoreti-
schen Chemie nach 20 Jahren einmal ernsthaft das

COSMO-RS-Konzept ansehen wiirden.

Mitte Mirz haben wir aus Anlass des 20. Geburts-
tags von COSMO-RS das 4. COSMO-RS Sym-
posium, in Bonn veranstaltet. Mit iiber 100 ex-
ternen Teilnehmern aus allen Teilen der Welt war
dies wieder ein reger Austausch von Erfahrungen
und Ideen zu den breitgeficherten Anwendungs-

moglichkeiten von COSMO-RS.
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200 JAHRE ENTWICKLUNG DER
THEORETISCHEN CHEMIE IM

~_ DEUTSCHSPRACHIGEN R AUM

Die Basis fiir das Buch unter obigem Titel war das
Genealogieprojekt Theoretische Chemie, das von
mir 2009 in einer Online-Datenbank verdffent-
licht wurde, um die Sichtbarkeit der Theoreti-
schen Chemie international zu erhéhen. Ich habe
2010 beim von Stefan Grimme organisierten 46.
Symposium fiir Theoretische Chemie in Miins-
ter dariiber berichtet und im von Peter Saalfrank
Chemie

vom April 2013 den neuesten Stand beschrieben.

herausgegebenen Info Theoretische
Das Genealogieprojekt erfasst inzwischen knapp
2500 Personen und wird weltweit genutzt. Nach
Umstellung auf einen externen Server ist es unter
http://www.genealogy-theochem.de erreichbar.
Dieser Link steht auch auf der Homepage der
Arbeitsgemeinschaft Theoretische Chemie unter

»Verschiedenes™ zur Verfiigung.

Nachdem mein Kollege Manfred Heinemann von
der Online-Datenbank des Genealogieprojekts
erfahren hatte, lud er mich ein, in seiner Buch-
reihe ,,Bildung und Wissenschaft® beim Akade-
mie Verlag ein Buch tiber die Entwicklung der
Theoretischen Chemie in Deutschland zu schrei-
ben. Ich erweiterte den Bereich auf den gesamten
deutschsprachigen Raum, also den Bereich des
Symposiums fiir Theoretische Chemie. Um eine
Breitenwirkung zu erzielen, habe ich Wert dar-
auf gelegt, dass das Buch auch fiir alle Chemiker
und andere Interessierte lesbar sein soll. Nachdem
das Manuskript 2013 fertig war und beim Akade-
mie Verlag eingereicht wurde, geriet der Verlag
in Schwierigkeiten. Ich entschloss mich deshalb

Ende 2013, einen anderen Verlag anzusprechen,

Prof. Dr. Karl Jug

Universitdt Hannover

so dass das Buch nun Ende Oktober 2014 beim
Springer Verlag erscheinen wird. Ein Flyer war
bereits allen Teilnehmern des 50. Symposiums
fiir Theoretische Chemie im September in Wien

zuginglich gemacht worden.

Urspriinglich sollte das Buch den Zeitraum von
1800 bis 2000 umfassen. Nach Gesprichen mit
Kollegen und dem Verlag wurde der Zeitraum
dann bis in die heutige Zeit erweitert. Das Buch
ist personenorientiert. Im Personenverzeichnis
sind mehr als 550 Personen aufgefithrt. Dabei
handelt es sich tiberwiegend um Professoren und
Dozenten der Theoretischen Chemie und ver-
wandter Fachgebiete aus dem deutschsprachigen
Raum. Hinzu kommen Chemiker und Physiker
des 19. Jahrhunderts und der ersten Hilfte des
20. Jahrhunderts, die im Zusammenhang mit
der Entwicklung der Theoretischen Chemie eine
Rolle gespielt haben. Der gréfte Teil wurde den

Kollegen gewidmet, die etwa zwischen 1950 und

1
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1985 Dozenten und Professoren wurden. Weitere konnten nur mit einem kurzen Lebenslauf bedacht
werden. Diese Lebensliufe sind Querschnitte, die anhand von Publikationen und wissenschaftlichen
KoopeTrationen den Trend der wissenschaftlichen Arbeiten auf dem Gebiet der Theoretischen Chemie
im Laufe der Jahrzehnte widerspiegeln sollen. Aus verstindlichen Griinden konnte hier keine Vollstin-
digkeit, sondern nur eine Auswahl angestrebt werden. Immerhin ergaben sich auf diese Weise fast 1500
Literaturzitate. Dabei habe ich mich tiberwiegend daran orientiert, ob eine Publikation hiufig zitiert
wurde. Ich bitte um Nachsicht, wenn dies nicht immer mit den subjektiven Bewertungen einzelner
Personen tibereinstimmt. Ich bedaure es auch auBlerordentlich, dass manche Kollegen nicht mit einem
Lebenslauf, sondern nur in einer Professoren- und Dozententabelle aufgefiithrt werden konnten. Eine
ausfiihrliche Darstellung aller Personen hitte den Abschluss des Manuskripts in eine unbestimmte Zu-
kunft verschoben. Trotz aller guten Vorsitze von meiner Seite wird es vorkommen, dass Personen feh-
len, sich Fehler eingeschlichen haben oder erginzende Aspekte eingebracht werden kénnen. In solchen

Fillen bitte ich um Zuschrift per Email an jugthc@mbox.theochem.uni-hannover.de.
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~  EHRENPROMOTION
Reinhart Ahlrichs

Mit Reinhart Ahlrichs (KIT Karlsruhe) ehrt die HU einen Quan-
tenchemiker von Weltrang und engagierten Hochschullehrer, der
universitire Strukturen durch die Forderung des Nachwuchses
und die Erweiterung der Forschungsmoglichkeiten nachhaltig ge-
pragt hat. Im 25. Jahr der deutschen Einheit wird damit auch sein
Engagement fiir die Neugestaltung der Wissenschaftslandschaft

im Osten ,,an der Basis™ gewiirdigt.

Von all dem hat die Humboldt-Universitit in besonderer Weise
profitiert. Fiir die zwolfjahrige erfolgreiche Titigkeit des Sonder-
forschungsbereichs 546 (der zweite an der Humboldt-Universitit
iiberhaupt), die Forschung im Exzellenzcluster UNICAT, und den

neuen Sonderforschungsbereichs 1109 waren und sind die von

Ahlrichs entwickelten Methoden wie das Programmpaket TUR-
BOMOLE zur Beschreibung von Nanostrukturen (grosse Mole-
kiile und Cluster) essentiell. Reinhart Ahlrichs (geb. 1940) ist seit 1975 Professor fiir Theoretische
Chemie an der Universitit Karlsruhe und gehort zu den Griindungsmitgliedern des Instituts fiir Nano-
technologie. Er ist Mitglied der Heidelberger und der Gottinger Akademie der Wissenschaften sowie

der International Academy of Quantum Molecular Science.

Die Mathematisch-Naturwissenschaftliche PROGRAMM
Fakultat der Humboldt-Universitat zu Berlin ladt

ein zur

Akademischen Feier Begriifung

anlisslich der Verleihung der akademischen
Wiirde

doctor rerum naturalium
honoris causa
an

Prof. Dr. Reinhart Ahlrichs, Karlsruhe

am

Donnerstag, 28. Mai 2015, 16.30 Uhr
Hérsaal o‘06, Lehrraumgebiude,
Newtonstrafle 14, 12489 Berlin
(Campus Adlershof)

Prof. Dr. Klaus Rademann (Prodekan)
Prof. Dr. Jan-Hendrik Olbertz (Prasident)
Musik

Dr. h.c. Wolf Biermann

Laudatio

Prof. Dr. Joachim Sauer

Festvortrag

»Als die Molekiile berechenbar
wurden*

Prof. Dr. Reinhart Ahlrichs

Empfang im Anschluss vor dem Hérsaal
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~ MITGLIEDERVERSAMMLUNG

Beginn: 17.09.2014 18:20

Ende: 17.09.2013 19:00

Sitzungsleitung: Prof. Dr. Christian Ochsenfeld
(Universitit Miinchen, LMU)

Tagesordnung
1) Genehmigung der Tagesordnung
2) Protokoll der Mitgliederversammlung 2013
3) Bericht des Vorstands
4) DFG — Frau Dr. Kowol-Santen
5) Kassenpriifung 2013
6) Wahl des Kassenpriifers fiir 2014
7) Wahl des Vorstands 2015
8) STC 2015
9) Verschiedenes

TOP 1)

Die vorgeschlagene Tagesordnung wird ohne

Einwinde angenommen.

TOP 2)

Das Protokoll der letzten Mitgliederversamm-
lung der AGTC anlisslich des 49. Symposiums
fiir Theoretische Chemie in Erlangen wurde im
Info TC 2013/11 veroffentlicht. Es sind keine
Anmerkungen eingegangen. Das Protokoll wird

ohne Gegenstimme genchmigt.
TOP 3)
1. Mitgliederstand

Ende 2013 hatte die AGTC 215 Mitglieder; die
Zahl der Mitglieder ist um ein Mitglied auf 216

angestiegen.

2. Hellmann-Preis

14

Die Mitglieder der AG TC werden aufgefordert
auch fiir das nichste Jahr Vorschlige fiir den
Hellmann-Preis zu unterbreiten. Vorschlige sind
bis zum 15.03.2015 an den AGTC-Vorsitzenden

(Christian Ochsenfeld) einzureichen.
3. Jahresriickblicke

Die Jahresriickblicke fiir 2014 in den Nachrich-
ten der Chemie werden von

Herrn Wolfgang Hieringer (Erlangen), Herrn
Thomas Kithne (Paderborn) und Herrn Marek

Sierka (Jena) verfasst.
4. INFO-TC

Seit April 2013 hat die Gruppe von Herrn Bernd
Engels (Wiirzburg). die Aufgabe tibernommen,
drei Ausgaben zu editieren. Die Mitglieder der
AGTC werden ermutigt, Beitrige wie z.B. die
Vorstellung einzelner Arbeitsgruppen oder zu

sonstigen interessanten Themen einzureichen.
5. Bericht:

Die STC 2015 wird von Peter Saalfrank (Pots-

dam) ausgerichtet.

Die STC 2016 wird von Dominik Marx (Bo-

chum) organisiert und die

STC 2017 wird eventuell in der Schweiz statt-

finden.

Es erfolgt der Hinweis auf die WATOC 2017,
die in Miinchen im Gasteig vom 27.08.-
01.09.2017 stattfinden wird mit der Bitte, diesen
Termin verbindlich zu notieren und andere

Konferenzen um ihn herum zu planen.
6. Wahl der DFG Fachvertreter

Bisherige Vertreter: Stefan Grimme (Theorie
OC), Jorg Neugebauer, Gotthard Seifert (The-
orie Festkorper), Wim Klopper, Dominik Marx
(Allgem. TC)
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Es wird berichtet, dass der Vorstand die bisheri-
gen Fachvertreter erneut vorgeschlagen hat. Da
Wim Klopper bereits das Maximum von zwei
Perioden DFG-Fachvertreter war, wurden als
Nachfolger Christel Marian und Frank Neese

vorgeschlagen.
TOP 4)
Frau Dr. Kowol-Santen berichtet von der DFG:

Die neue Wahlordnung fiir Fachvertreter wird
diskutiert und damit verbundene Schwierigkei-

ten angesprochen.

Die Bewilligungsraten der DFG werden positiv
diskutiert, allerdings bestehen gewisse Sorgen
aufgrund sinkender Antragszahlen aus dem
Gebiet der Theoretischen Chemie im Normal-

verfahren.

Auf die Frage, warum es keine Antwortmaog-
lichkeit auf Fachgutachten gebe, wird die damit
einhergehende Verlangsamung der Antragsver-

fahren erlautert.
TOP 5)

Nach Vorstellung des Kassenberichtes fiir das
Jahr 2013 durch Herrn Mark wird dieser von
der Mitgliederversammlung entgegengenom-
men und der Vorstand entlastet. Herrn Mark
wird der Dank des Vorstands und der AGTC

ausgesprochen.

TOP 6)

Wahl des Kassenpriifers 2014:

Der Vorsitzende schligt vor, Herrn Dr. Mark
auch fiir 2014 als Kassenpriifer zu benennen. Die
Zustimmung erfolgt einstimmig per Akklama-

tion.
TOP 7)

Der jetzige Vorstand besteht aus den Mitglie-
dern Gernot Frenking (Vertreter der GDCh),
Stefan Grimme, Wim Klopper, Christel Marian,
Dominik Marx (Vertreter der DEG), Christian

Ochsenfeld (Vorsitzender), Beate Paulus und
Walter Thiel (Vertreter der DBG).

Fiir die anstehende Neuwahl des Vorstandes
2015 werden zusitzlich zu den derzeitigen
Mitgliedern: Andreas Gorling, Leticia Gonza-
lez, Barbara Kirchner, Andreas Kohn, Markus

Reiher als Kandidaten vorgeschlagen.

Die Wahlunterlagen sollen im Dezember 2014

verschickt werden.

TOP 8)

Die STC 2015 wird von Peter Saalfrank in Pots-
dam auf dem Campus Griebnitzsee (51. Sympo-
sium) vom 20. —24. September 2015 ausgerichtet
werden. Das Motto soll sein ,,Chemistry in

Motion®.

TOP 9)

Wien, den 17.09.2014

Prof. Dr. Christian Ochsenfeld
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Kassenbericht

1. Kassenstand der AGTC

Vortrag aus 2012 36982.89 Euro
Mitgliedsbeitrige AGTC 2808.00 Euro
Porto-Gebiihren -58.00 Euro
Abschreibung auf Forderungen -26.00 Euro
Posterpreise STC2013 Erlangen -300.00 Euro
Guthaben per 31.12.2013 39406.89 Euro

Der Mitgliedsbeitrag konnte von zwei Mitgliedern nicht eingefordert werden. Das Konto der AG TC

entwickelt sich stetig.

2. Hellmann-Preis

Der Hellmann-Fonds hat sich positiv entwickelt.

2013 ist das erste Jahr ohne Spenden oder Zustiftungen.

Von 2009 bis 2013 erfolgte ein Zinsriickgang von 6% auf 3%.
Das Stiftungsvermogen betrigt aktuell 52.000,-- €, die Dividenden betragen 1660,-- €.

3. Entwicklung

Jahr 2012 2013

Zustiftungen 1200.00 0.00

Zinsertrige 1980.85 1662.52
Hellmann-Preis -1300.00 -1000.00

Freie Riicklagen 1186.95 2006.46
Stiftungsmittel 1576.77 1685.17
Stiftungsvermogen 51983.45 51983.45
Gesamtvermogen 5474717 55675.08

Vorstand der AGTC 2015-2017

C. Ochsenfeld (Vorsitzender) L. Gonzalez (Stellvertreterin)
S. Grimme W. Klopper

C. Marian D. Marx (DPG),

W. Thiel (DBG) G. Frenking (GdCH)

16
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. TAGUNGEN

Zusammengestellt von
Prof. Dr. Klaus Helfrich
Fachgebiet Theoret. Chemie-Quantenchemie

Fakultat II Mathematik und Naturwissen-
schaften

Technische Universitit Berlin
StraBe des 17. Juni 135, 10623 Berlin
Sekr. C 7

www.helfrichtub.de/helfrichhome.htm

Helfrich_TUB@t-online.de

2015
30.8. — 2. 9.2015 in Dresden
GDCh-Wissenschaftsforum CHEMIE 2015

http://www.wifo2015.de

31.8. —4.9. 2015 in Debrecen, Ungarn

16th International Conference on Density Func-

tional Theory and its Applications

http://dft2015.unideb.hu/home

14. 9. — 18. 9. 2015 in Catania, Sizilien, Italien

1st European Conference on Physical, Theoreti-

cal and Computational Chemistry

http://www.Istphyschemconference.unict.it/

20.9. —24.9. 2015 in Potsdam

51. Syposium iiber Theoretische Chemie, Cam-

pus Griebnitzsee

http://tcb16.chem.uni-potsdam.de/stc2015/

8. 11 —10. 11. 2015 in Fulda

11. GCC - German Conference on Chemoin-

formatics

http://www.wifo2015.de/

2016
29.2. - 04.3.2016 DPG-Friithjahrstagungen

Hannover: Sektion Atome, Molekiile, Quanten-

optik und Plasmen (SAMOP)

Hamburg: Gravitation und Relativititstheorie,
Strahlen- und Medizinphysik, Teilchenphysik,
Theoretische und Mathematische Grundla-
gen der Physik, Arbeitsgruppe Philosophie der
Physik

6.3. - 11.3.2016 in Regensburg

Jahrestagung der DPG und DPG-Friihjahrsta-
gung: Sektion Kondensierte Materie (SKM)

14.3. - 18.3.2016 in Darmstadt

DPG-Frihjahrstagung: Physik der Hadronen
und Kerne, Arbeitskreis Beschleunigerphysik

5.5.-7.5.2016 in Rostock
Bunsentagung 2016

Das STC 2016 wird von Dominik Marx (Bo-

chum) organisiert werden
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~ KLATSCH UND TRATSCH

Preise & Auszeichnungen

Dr. Annika Bande hat im April 2014 das
hoch-dotierte Freigeist-Fellowship der Volks-
wagen-Stiftung fiir ihr interdisziplinires For-
schungsprojekt “Electrondynamics of Ultrafast
Energy Transfer Processes in Clusters of Real
and Artificial Atoms Induced by Long-Range
Electron Correlation” erhalten. Zur optimalen
Verbindung von ihrer Theorie mit modernsten

Experimenten im Bereich der Elektronendyna-

mik hat die Habilitandin der Universitit Hei-

delberg ihre unabhingige Nachwuchsgruppe
seit Oktober 2014 im Institute of Methods for

Material Development am Helmholtz-Zentrum Berlin und dem Joint Lab JULiq mit der Freie Univer-

Foto: Mirko Krenzel fiir VolkswagenStiftung.

sitat Berlin angesiedelt. Kontakt: annika.bande@helmholtz-berlin.de

Prof. Dr. Johannes Kistner (Universitit Stutt-
gart, Bild links) und Prof. Dr. Roland Mitric

(Universitit Wiirzburg, Bild rechts) erhalten vom
Europiischen Forschungsrat einen ERC-Grant in

der Forschungslinie ,,Consolidator Grant*

Berufung

Prof. Dr. Christoph Jacob hat ecinen Ruf auf eine Professur fiir
Theoretische Chemie an der TU Braunschweig zum 1.10.2014 an-

genommen.

18
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. TRAUERANZEIGEN

Tel habe den Berg bestiegen,
der ewch noch Mithe machr,
drwm weint micht meine Liehen,
ich hab mein Werk vollbrachr.

Mach kurzer Krankheit unerwartet verstorben.

Prof. Dr. Peter Botschwina

* 4 Mai 1948 t 27. Dezember 2014

Ich bin zligigen Schrittes vorangegangen.

In Trauer Ewva Botschwina

Birgit Botschwina

Daniel Brannolte

Die Trauerfeier findet am Mittwoch, dem 14. Januar 2015 um 14 Uhr in der Universititskirche St.-Nikolai zu Géttingen,
Nikolaikirchhof 1, statt. Die Umenbeisetzung erfolgt zu einem spiiteren Zeitpunkt im Familienkreis.

Von Blumen und Krinzen bitten wir im Sinne des Verstorbenen abzusehen und bitten um eine Spende an die
LGottinger Gesellschaft zur Unterstiitzung der Krebsforschung und —therapie e.V.”, Sparkasse Gittingen,
IBAN: DE22 2605 0001 (019 0073 19, BIC: NOLADE21GOE, Kennwort: Prof. Dr. Peter Botschwina.

Bestattungshaus Giinther, Pfalz-Grona-Breite 86, 37081 Gottingen

Esin Leben fiir clie Wissenschaft.
Jetet hat er die Tiir gam letsten Giehetmnis awfpesfofien.

Ernst Ruch

Prof. em. Dr. rer. nat.

* 26. August 1919 + 11. Mai 2015

In stiller Trauer

Parkstralie 39 Michael Ruch und Sabine Claussen
B2065 Bailerbrunn im Namen aller Angehorigen

Die Beerdigung findet am Donnerstag, den 21, Mai 2015, um 12.45 Uhr
im Waldfriedhof Miinchen, Alter Teil, Eingang Furstenrieder Stralle 288,
81377 Munchen, statt.
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HanNns HELLMANN: ,, EINFUHRUNG

Aus dem Vorwort: Im Jahr 1937 erschienen die ersten Lehr-

biicher des damals noch sehr jungen Fachgebiets der Quan-
tenchemie, zunichst eines in Russisch und danach eines in
Deutsch, beide geschrieben von Hans Hellmann (1903-1938).
Im Gegensatz zu anderen frithen Lehrbiichern zu diesem und
nah verwandten Fachgebieten, wie jenen von Pauling & Wil-

Hans Hellmann:

son (Introduction to Quantum Mechanics with Applications

ElnfUhru"g ln g to Chemistry, McGraw-Hill, 1935) oder von Eyring, Walter
die Quantenchemie

& Kimball (Quantum Chemistry, Wiley, 1944), wurden Hell-
manns Lehrbiicher spiter weder nachgedruckt noch neu auf-
gelegt. Beachtet man seine bedeutenden wissenschaftlichen
Leistungen - erwihnt seien hier die Aufklirung der Natur der
kovalenten chemischen Bindung (1933), das molekulare Virial-

theorem (1933), welches man auch Hellmann-Slater-Theorem

nennen konnte, das quantenmechanische Krafttheorem (1933,

1936/1937), welches heute als Hellmann-Feynman-Theorem
bekannt ist, die Pseudopotentialmethode (1934) und die spiter von Born und Huang erneut und weiter
bearbeitete Theorie der diabatischen und adiabatischen Elementarreaktionen (1935) - so kann dieser
Sachverhalt nur unzu-reichend durch Hellmanns tragisches Schicksal erklirt werden. Eine Neuauflage
der deutschen Fassung von Hellmanns Lehrbuch ist daher mehr als wiinschenswert.” Die jetzt erschie-
nene originalgetreue Neuauflage enthilt zusitzlich biografische Notizen (mit Abbildungen, ein Beitrag
des Sohnes von Hans Hellmann) sowie ein vollstindiges Verzeichnis der wissenschaflichen Arbeiten von

Hans Hellmann.

Dirk Andrae, Freie Universitit Berlin

Hans Hellmann: Einfiihrung in die Quantenchemie, mit biografischen Notizen von Hans Hellmann
jr.; hrsgg. von Dirk Andrae, Springer, Berlin, Heidelberg, 2015, VII + 389 S., ISBN 978-3-662-
45966-9 jr., hrsgg. von Dirk Andrae, Springer, (39,99 EUR), ISBN 978-3-662-45967-6 (eBook), DOI
10.1007/978-3-662-45967-6
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