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Vorwort zur 1. deutschen Auflage

Mein Sohn Werner Georg empfand wahrend seines Chemie-Studiums das vor-
liegende Buch von Hanna als eines der geeignetsten fiir eine kurze und pragnante
Einarbeitungin die Quantenchemie. Er hat es daher zusammen mit Anette Holtkamp
iibersetzt. Ich habe gerne die Korrekturarbeit iibernommen. Hannas Bemerkung,
sein Buch sei aus Anfingervorlesungen fiir Chemiestudenten entstanden, sollte
uns alle in der BRD aktivieren, stirker als bisher die Theorie im chemischen
Unterricht zu beachten. Die groBen Erfolge der deutschen Organischen Chemie
haben in Deutschland zu einer Tradition gefiihrt, die zu lange auf einem bewahrten
Status stehenblieb. Die groBe thermodynamische Tradition der deutschen Physi-
kalischen Chemie hat sich ebenfalls in dieser Richtung ungiinstig ausgewirkt.

Ich habe im letzten Semester die Eignung des Buches von Hanna fiir den Unter-
richt an deutschen Hochschulen in einer Vorlesung erprobt. Dabei hatte ich den
Eindruck, daB mindestens fiir einen Teil der deutschen Studenten einige ausfiihr-
lichere Ergdnzungen niitzlich sind. Einige dieser Erlauterungen sind daher im Text
und in einem kleinen Anhang angefiigt. Ein solches Verfahren ist zwar nicht voll
befriedigend. Es hat aber den Vorteil, daB3 die Eleganz des von Hanna gewihlten
Weges voll erhalten geblieben ist. Nur den Lesern, die eine entsprechende Hilfe
wiinschen, steht es frei, davon Gebrauch zu machen. Alle angefithrten Bemer-
kungen, die nicht vom Autor Hanna stammen, wurden mit dem Zeichen (L.)
deutlich vom Text abgehoben. Am Buchende wurde ferner die von Hanna gegebene
Literatursammlung durch einige in der BRD bekannte Werke erweitert.

Das Buch ist fiir folgende Aufgaben gut geeignet:

1. Zur ersten Einarbeitung in die Quantenchemie;

2. Alle die Chemiker, die sich nicht intensiv in die Quantenchemie einarbeiten
wollen, konnen nicht auf eine Allgemeinbildung auf diesem Gebiet verzichten;

3. Als Repetitorium vor den Examina.

Fiir Kritik und Anregungen wéren alle an der vorliegenden Ausgabe Beteiligten
dankbar. Herrn Jiirgen Steinkopff sei gedankt, daB er in einer etwas schwierigen
Situation des deutschen Buchmarktes bereit war, die deutsche Ubersetzung zu
drucken.

Marburg/Lahn, Sommer 1976 Werner A. P. Luck
Fachbereich Physikalische Chemie
der Philipps-Universitét



Vorwort

Dieses Buch entstand wihrend eines Versuchs, Studenten der Universitdt von
Colorado mit einigen Aspektien der Quantenmechanik, Spektroskopie und der
Struktur von Atomen und Molekiilen vertraut zu machen. Der Autor ist der
Uberzeugung, daB Studenten anderer Gebiete der Chemie gegeniiber Physiko-
chemikern lange den Vorteil hatten, nach einem einjahrigen Grundkurs For-
schungsliteratur lesen zu kénnen. In der physikalischen Chemie war jede addquate
Diskussion von Quantenphdnomenen gewohnlich Fortgeschrittenen vorbehalten,
und folglich entging vielen Studenten wihrend ihres Grundstudiums die Faszination
der Bereiche der physikalischen Chemie, die sich mit Quantenmechanik befassen.
AuBerdem benétigten die Studenten, die an der Forschung auf den Gebieten der
Quantenmechanik und Molekiilstruktur interessiert waren, ein bis zwei Jahre
dazu, sich das notwendige Grundwissen anzueignen. Eine moglichst vollstédndige
Einfiilhrung in Quantenphdnomene wihrend des Grundstudiums ermdglicht
einen fritheren Beginn der Forschung. Sie bietet den zusétzlichen Vorteil, da3
Studenten wihrend des Hauptstudiums an einem Forschungsprojekt auf diesen
Gebieten teilnehmen konnen. Die Behandlung von Quantenproblemen im Grund-
kurs der physikalischen Chemie erfordert die Auslassung bestimmter Bereiche
der klassischen physikalischen Chemie. Die Diskussion, ob solch ein Vorgehen
zu rechtfertigen sei oder nicht, wird sicherlich noch einige Zeit fortdauern. Der
Autor vertritt jedoch die Meinung, daB es ein zwingendes Argument fiir die Ein-
beziehung von Quantenphdnomenen gibt. Jede Diskussion iiber Quantenmechanik
erfordert ein extensives neues Vokabular und eine neue Symbolik. Da die physi-
kalische Chemie mittlerweile ein so ausgedehntes Gebiet ist, daB sie in einer Grund-
vorlesung nicht vollstindig behandelt werden kann, scheint es logisch, diejenigen
Themen auszulassen, die sich der Student mit normalen Grundkenntnissen selbst
erarbeiten kann. Aufgrund der neuen Sprache und Symbolik fallen Quanten-
mechanik, Spektroskopie und elektronische Struktur nicht in diese Kategorie.
Der Hauptzweck dieses Buches ist es, dem Dozenten zu ermdoglichen, in einer
Grundvorlesung Quantenprobleme in Verbindung mit einigen ausgewdhlten
Gegenstianden der klassischen physikalischen Chemie zu entwickeln. (An der
Universitit von Colorado wird ein Semester mit klassischer Thermodynamik und
Kinetik verbracht, das zweite Semester ist dem in diesem Buch abgehandelten
Material gewidmet.)

Dieses Buch wurde fiir Studenten mit unterschiedlichen mathematischen
Voraussetzungen geschrieben. Fiir Studenten mit wenigen mathematischen
Grundkenntnissen bietet Kap. 1 eine Einfiihrung in die mathematischen Grund-
lagen, die im Text verwendet werden. (Studenten mit gut fundiertem mathema-
tischen Wissen konnen Kap. 1 auslassen.) Weitere mathematische Verfahren
werden, soweit notwendig, in Verbindung mit speziellen Problemen eingefiihrt.
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Der Autor ist iberzeugt, daB selbst Studenten, die sehr wenig iiber die Schwingungs-
lehre wissen, vollig logisch durch das Aufstellen von Postulaten in die Quanten-
mechanik eingefiihrt werden kénnen. Dieser Ansatz beginnt mit dem klassischen
Hamilton-Operator und geht dann iiber zu den entsprechenden quantenmecha-
nischen Operatoren, wie sie in der Schrodinger-Gleichung verwendet werden.
Zu diesem Zweck wird in Kap. 2 der Leser mit einigen Begriffen der klassischen
Mechanik bekanntgemacht. Durch dieses Kapitel soll der Leser vor allem lernen,
den klassischen Hamilton-Operator fiir jedes interessierende Problem aufzustellen.
Zusitzlich wird der Leser eingefiihrt in allgemeine Koordinaten, konservative
und nicht-konservative Systeme sowie die Ailfspaltung der Bewegung des Massen-
punktes eines Viel-Partikel-Systems, in dem die potentielle Energie nur von den
inneren Koordinaten des Systems abhéangt.

Darauf aufbauend werden nach einer Darstellung der historischen Entwicklung,
die eine neue Mechanik erforderten, die Postulate der Quantenmechanik in
Kap. 3 formuliert. Diese Postulate werden auf das spezielle Beispiel eines Teilchens
in einem eindimensionalen Kasten angewandt. In logischer Abfolge werden dann
entwickelt: Schwingungs- und Rotationsenergieniveaus, Schwingungs- und Ro-
tationsspektroskopie, Atomstruktur, Molekiilstruktur, Spektren und elektronische
Struktur konjugierter Systeme sowie ESR- und NMR-Spektroskopie.

Obwohl jedes Kapitel auf dem vorhergehenden aufbaut, wechselt der Schwierig-
keitsgrad; und der einzelne Dozent kann auswéhlen, bis zu welchem AusmaB er
die einzelnen Gebiete behandeln will. Zum Beispiel konnen die Kapitel 2, 3 und
Teile von 4, 5, 6 und 7 fiir eine kurze Einfiihrung in die Quantenchemie verwendet
werden. Umgekehrt kann fiir fortgeschrittene Studenten der Stoff dieses Buches
als Grundlage fiir eine vertiefte Behandlung in den Vorlesungen benutzt werden.
So kann jeder Dozent einen der jeweiligen Situation entsprechenden Kurs aufbauen.

Dies Buch beabsichtigt nicht, eine umfassende Darstellung aller Gegenstédnde
der Quantenmechanik, Spektroskopie und der Atom- und Molekiilstruktur zu
liefern. Der Autor vertritt die Meinung, daB Studenten sich daran gewdhnen
sollten, nicht den ganzen Stoff, der zum Verstindnis eines einzelnen Problems
notwendig ist, aus einem einzigen Text zu lernen. Aus diesem Grund wurden viele
Themen, die in anderen Veréffentlichungen befriedigend abgehandelt wurden,
in diesem Buch nicht wiederholt. Vielmehr wurden im Verlauf des Textes fiir
vertiefte Studien Literaturangaben gemacht. Die Leser dieses Buches seien auf
die Notwendigkeit hingewiesen, betrachtliche Zeit fiir die Lektiire anderer Arbeiten
zu verwenden. Zur Erleichterung dient die kommentierte Bibliographie der wich-
tigsten Verodffentlichungen am Ende des Buches.

Die zweite Auflage dieses Buches weicht von der ersten in einigen Punkten ab.
Eine neue Zusammenfassung der Stérungstheorie mit einem Beispiel wurde am
Ende von Kap. 3 angefiigt. Das Kapitel iiber klassische Mechanik wurde durch
ein Beispiel ergénzt. Viele Abschnitte des Buches wurden zwecks groBerer Klarheit
griindlich iiberarbeitet und durch zahlreiche Ubungen ergiinzt. AuBerdem wurden

VIII



Losungshinweise zu den schwierigeren Ubungen hinzugefiigt. Diese Anderungen
wurden durch Briefwechsel und Diskussionen mit vielen Lesern der ersten Ausgabe
angeregt. Der Autor ist diesen Kollegen und Studenten fiir ihre hilfreichen Kom-
mentare sehr dankbar.

GrofBles Verdienst an diesem Buch gebiihrt meinen Lehrern der Quantenme-
chanik. Die Vorlesungen und informellen Diskussionen mit den Professoren
Norman Davidson, J. de Heer, William Lipscomb und Harden McConnell trugen
sehr zu meinem Wissen und Interesse auf den in diesem Buch behandelten Ge-
bieten bei. Besonderen Dank schulde ich Professor Walter Kauzmann fiir die
kritische Durcharbeitung des endgiiltigen Manuskripts, fiir zahlreiche Vorschlige,
die die Darstellung straffer und verstindlicher machten. Ich danke weiterhin den
Professoren R. E. Dickerson und W. C. Gardiner jun. sowie den Herren H. C.
Fleming, III und J. L. Lippert fiir viele hilfreiche Anregungen. Fiir das Schreiben
des Manuskripts schulde ich den Friulein Gretchen Bales, Kathy Duncan und
Kathy Ferner Dank.

Boulder, Colorado Melvin W. Hanna
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