
szete segíthet innovatív, részecskeszemléleten alapuló
megoldást találni. Másrészrôl, olyan problémák ese-
tén, ahol eddig csak a makroszkopikus mennyiségek
megfigyelésére nyílt lehetôségünk, a rács-Boltzmann
módszer lehetôséget nyújt mezoszkopikus mennyisé-
gek megfigyelésére. A rács-Boltzmann módszerrel
turbulens áramlásokat modellezve például (4. ábra )
nemcsak a hidrodinamikai sebesség és annak külön-
bözô korrelációi, de a sûrûségfüggvények maguk,
azok egyensúlyi és nem-egyensúlyi része és a köztük
megfigyelhetô korrelációk is származtathatók, tanul-
mányozhatók. Reményeink szerint ez utóbbi tény
segíthet olyan folyamatok mélyebb megértésében,
amelyek esetén a tiszta makroszkopikus megközelítés
eddig nem vezetett sikerre.

Végül, de nem utolsósorban, érdemes megemlíteni,
hogy a módszernek ugyancsak nagy elônye az egy-
szerûsége. A 3. és 4. ábrán látható szimulációk pél-
dául egy mindössze 400-500 soros számítógépprog-
rammal megvalósíthatók. A mûveletek mindegyike
lokális, így egy feladat megoldása párhuzamos számí-

tógép-architektúrán is gond nélkül kivitelezhetô. Rá-
adásul a párhuzamosítás rendkívül effektív tud lenni.
Számos gyakorlati esetben például lineáris gyorsulás
érhetô el, vagyis kétszer annyi gépen ugyanaz a fel-
adat feleannyi idô alatt végezhetô el. Ugyanakkor
nem gyôzzük hangsúlyozni, hogy bár maga a mód-
szer egyszerûen megvalósítható, a módszer mögött
rejlô bizonyítás, amely segítségével a makroszkopikus
egyenletekig eljuthatunk, közel sem tekinthetô köny-
nyen emészthetônek. Éppen ezért gyakran találkoz-
hatunk az irodalomban az alapmódszer olyan jellegû
célirányos „megspékelésével”, amely bár elsô ráné-
zésre fizikailag indokoltnak tûnik, egyszerû teszteken
kiváló eredményeket produkál, mégis a módszer rész-
letes analízisén elvérzik. Ennek ellenére úgy gondol-
juk, hogy a módszer bemutatása helyet követel magá-
nak a fizika oktatásában is. Részecskeszemlélete
gyors és könnyû befogadhatóságot, közelsége a
Boltzmann-egyenlethez a statisztikus fizika alapvetô
fogalmainak gyakorlati alkalmazását, egyszerûsége a
számítógépes kísérletezés lehetôségét biztosítja.

NEVEK ÉS HÍRNEVEK
Herzberg, Jahn, Renner, Teller és az elektron–rezgési kölcsönhatások

Hargittai Magdolna, Hargittai István
Budapesti Műszaki és Gazdaságtudományi Egyetem,

Magyar Tudományos Akadémia

Teller Ede neve nagyon sok, a kémiában és a fizikában
számon tartott „hatásban” szerepel. Példaként említhe-
tôk a BET-egyenlet, a Jahn–Teller-hatás és Renner–Tel-
ler-hatás, a Teller–Redlich-szabály, a Herzberg–Teller-
hatás, vagy a Landau–Teller-modell. Teller hírneve
mégsem elsôsorban ennek köszönhetô. Az ezekben a
kifejezésekben vele társuló nevek viselôi közül néme-
lyikrôl sokat tudunk, másokról alig valamit. Teller a
jelek szerint a BET (Brunauer–Emmet–Teller) egyenle-
tet tartotta közülük a legjelentôsebbnek, amire az is
utal, hogy szerinte ezért az eredményéért kaphatott
volna Nobel-díjat. A BET-egyenletet valóban sokan és
sokat használják, de az eredeti megfogalmazásán kívül
ennek az egyenletnek nem volt mozgalmas „élete”,
noha még maga Teller is foglalkozott a továbbfejleszté-
sével. A Jahn–Teller-hatás [1] ezzel szemben az elmúlt
évtizedek során nagyon sok további kutatásnak lett
tárgya és kiindulópontja. Ezek közül a legjelentôsebb a
magashômérsékletû szupravezetés felfedezése [2]. A
hatás az elektron–rezgési (vibronic ) kölcsönhatások
közé tartozik, amelyek a korszerû molekulafizikában és
szerkezeti kémiában egyre nagyobb szerepet játszanak.
A Jahn–Teller-hatás mellett ide tartozik a Renner–Tel-
ler-hatás is. Feltûnô, hogy Teller ismertsége mellett
Jahn és Renner mennyire ismeretlen maradt. Ezzel a
rövid dolgozattal adózunk emléküknek.

A Jahn–Teller-hatás eredeti megfogalmazása szerint
nemlineáris szimmetrikus elfajult elektronállapotú
(vagyis elektronokkal csak részben betöltött pályák-
kal rendelkezô) molekulák nem stabilak, és ezért
szimmetrikus szerkezetük torzul. A torzulás megszün-
teti az elektronszerkezet elfajultságát és stabil – bár
kevésbé szimmetrikus – szerkezet jön létre. Egysze-
rûbben megfogalmazva, az ilyen molekulákban nincs
összhang az atommag-konfiguráció magas szimmet-
riája és az elektronsûrûség-eloszlás alacsonyabb szim-
metriája között. Ez azt eredményezi, hogy az atom-
magok egy része elmozdul eredeti helyzetébôl és
olyan konfiguráció alakul ki, amelyben az atommag-
konfiguráció és az elektronsûrûség-eloszlás szimmet-
riája már megfelel egymásnak. A molekula így ala-
csonyabb szimmetriájú lesz, mint amilyen szimmet-
riát várhatnánk pusztán a molekula szerkezeti képle-
te alapján.

A Jahn–Teller-hatás a molekula elektronszerkezete
és rezgômozgása közötti kapcsolatot fejezi ki, és ezért
a jól ismert és széles körben érvényes Born–Oppen-
heimer-közelítés a Jahn–Teller-rendszerekre elveszti
érvényességét. A Born–Oppenheimer-közelítés sze-
rint a molekula elektronszerkezete és rezgômozgása
egymástól jól elkülöníthetô annak köszönhetôen,
hogy az atommagok sokkal lassabban mozognak,
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mint az elektronok. Az elektronszerkezet ebben a
közelítésben úgy írható le, mintha rögzített atommag-
konfigurációhoz tartozna [3].

Jahn–Teller-hatás csak akkor várható, ha az elfajult
elektronszerkezet szimmetriája és annak a rezgésnek
a szimmetriája, amely kimozdítja a molekula atomjait
a nagyobb szimmetriájú állapotból, megfelel egymás-
nak. Lineáris molekulák azért képeznek kivételt a
Jahn–Teller-hatás alól, mert ezekben nincs meg ez a
megfelelés – például egy háromatomos AB2 lineáris
molekula kétszeresen elfajult hajlító rezgése lenne
ilyen rezgômozgás. A lineáris molekulák esetében is
van azonban lehetôség arra, hogy a konfiguráció in-
stabil legyen. Ezt az esetet írja le a Renner–Teller-ha-
tás, amelyrôl szintén lesz szó az alábbiakban. Bár a
Jahn–Teller-hatás a legismertebb elektron–rezgési
kölcsönhatás, felfedezését idôben megelôzte a Ren-
ner–Teller-hatás felismerése, és mindkettôt megelôzte
Teller és Gerhard Herzberg idevonatkozó közös kuta-
tási eredménye.

Teller és Herzberg, a késôbbi Nobel-díjas spekt-
roszkópus, egy darmstadti konferencián ismerkedtek
meg az 1930-as évek elején és akkor kezdték együtt-
mûködésüket. Herzberg akkoriban Darmstadtban
dolgozott. Fél évszázaddal késôbb Herzberg így emlé-
kezett vissza közös munkájukra:

„Beszélgetéseinkbôl együttmûködés alakult ki, ami
közös dolgozatot eredményezett a többatomos mole-
kulák elektronátmeneteinek rezgési szerkezetérôl. A
cikket kölcsönös látogatásaink során készítettük el;
amikor én Göttingenbe mentem, vagy amikor Teller
Darmstadtba látogatott. Szerepemet a bábaasszonyé-
hoz hasonlítanám: Telleré voltak az ötletek, amelye-
ket kísérleti eredményeink elmesélésével csalogat-
tam elô belôle, és a cikk elsô piszkozatát én készítet-
tem el, amit azután Teller kijavított. Tellernek kifogy-
hatatlan ötletei voltak ezen a területen (mint ahogy
más területeken is), és mindig készen állt arra, hogy
tudását megossza. A vele való közös munka szá-
momra felejthetetlen élményt jelentett. Bár az ötletek
mind tôle származtak, mégis ragaszkodott ahhoz,
hogy a szerzôk a cikkben ábécé rendben szerepelje-
nek [4].”

A fent említett munkáról készült cikkük 1933-ban
jelent meg, és az elektronmozgás és a rezgômozgás
elektronátmenetek során megvalósuló kapcsolatáról
szól [5]; általában Herzberg–Teller-hatásként hivat-
koznak rá. Herzberg és Teller ezen munkáját a Jahn–
Teller-hatás elôfutárának tekinthetjük. Idôben ezt
Renner 1934-ben közölt dolgozata követte, amely a
széndioxid molekula elsô gerjesztett Π elektronállapo-
tában fellépô elektron–rezgési kölcsönhatást írja le
[6]. A szén-dioxid molekula alapállapota nem elfajult
és a molekula, mint tudjuk, lineáris. Az elsô gerjesz-
tett elektronállapota viszont elfajult. A fentiekben már
utaltunk arra, hogy egy olyan molekulában, mint a
CO2 molekula, nincs megfelelés az elektronállapot
szimmetriája és a molekulát behajlító rezgés szimmet-
riája között és ezért nem várható Jahn–Teller-hatás.
Azonban az elektron–rezgési kölcsönhatásokat leíró

összefüggésnek lehetnek jelentôsebb négyzetes (vagy
esetleg még magasabb rendû) tagjai is, és ezek ered-
ményezhetnek bizonyos mértékû hajlítást. A jelensé-
get Herzberg kezdeményezésére nevezték el Renner–
Teller-hatásnak. Erre a hatásra az elsô kísérleti bizo-
nyítékot csak Renner cikkének megjelenése után ne-
gyedszázaddal sikerült szolgáltatni, mégpedig az NH2

gyök elektronszerkezetének elnyelési spektrumában
[7]. Az NH2 gyök egyik elektronja π pályán tartózko-
dik, és a Π elektronállapot az alapállapot, amely hajlí-
tott. A gerjesztett, nem-elfajult állapot a lineáris konfi-
gurációjú.

Az 1930-as években Teller és a késôbbi Nobel-
díjas Lev Landau többször is beszélgetett a moleku-
lák elektronszerkezete és rezgômozgása közötti kap-
csolatról. Teller szerint ebben a kérdésben komoly
vitáik voltak, de hogy miben is álltak ezek a viták,
sajnos nem teljesen egyértelmû. Az alábbiakban Tel-
lert idézzük:

„Göttingenben volt egy német diákom, R. Renner,
aki cikket írt a lineáris szén-dioxid molekula elfajult
elektronállapotairól. Feltételezte, hogy a gerjesztett
elfajult állapotban a széndioxid lineáris.

Landauval 1934-ben együtt voltunk Niels Bohr inté-
zetében Koppenhágában és sokat beszéltünk errôl a
témáról. Landau nem értett egyet Renner következte-
tésével és a dolgozat nem tetszett neki. Azt mondta,
hogy ha a molekula elfajult állapotban van, akkor
szimmetriája sérül, és a molekula nem maradhat li-
neáris. Landaunak nem volt igaza és errôl sikerült is
meggyôznöm. Ez volt valószínûleg az egyetlen eset,
amikor nekem lett igazam egy Landauval folytatott
vitában [8, 9].”

Ebben a leírásban zavaró, hogy Teller feltételezése
szerint a szén-dioxid lineáris az elfajult gerjesztett álla-
potban, míg Renner dolgozata szerint a szerkezet hajlí-
tott. Amint arra a fentiekben már utaltunk, a torzulást
az elektron–rezgési kölcsönhatást leíró összefüggés
magasabb rendû tagjainak figyelembe vételével lehet
értelmezni. Teller megjegyzése csak akkor érvényes,
ha elhanyagoljuk a magasabb rendû tagokat. Ebben az
esetben a szén-dioxid molekula lineáris lenne még
elfajult elektronállapotban is. Renner dolgozatában a
kétatomos molekulák példájával magyarázza meg a
szimmetriaviszonyok és a mozgások összefüggését. A
kétatomos molekulában a forgómozgás és nem a rez-
gômozgás kapcsolódik össze az elektronmozgással:
„Az okot a két atommagot összekötô vonal magas
(hengeres) szimmetriájában kell keresni. Ez a szim-
metria megmarad a rezgômozgás során, ami megaka-
dályozza a rezgési és az elektronmozgás összekapcso-
lódását [10].” Ugyanakkor, többatomos molekulák
esetében a rezgés kapcsolódhat az elektronszerkezet-
tel, és Renner itt idézi Teller és Herzberg cikkét [5].
Noha a CO2 molekula alapállapotban (nem elfajult Σ
állapot) lineáris, a gerjesztett Π állapotban már hajlí-
tottnak várható a kölcsönhatás mátrixának jelentôs
négyzetes tagjai miatt (lásd feljebb).

Teller szavait többféleképpen is értelmezhetjük.
Lehet, hogy Teller nem gondolt a Landauval folytatott
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vitában a négyzetes tagokra, ugyanakkor, ha Landau

Rudolf Renner (1909–1991) az 1930-as évek elején, © Beate Bauer–
Renner (Dorum, Németország), Renner menyének szívességébôl.

gondolt erre, nem fejtette ezt ki [11]. Az is lehet, hogy
Landau valóban tévedett, mert nem gondolta végig a
lineáris szerkezet „másságát”, de ezt Teller sem tartot-
ta nagyon valószínûnek. Ahogy Teller mondta ne-
künk: „lehet, hogy Landaunak minden esetben igaza
van, kivéve a lineáris molekulákat”. Természetesen az
is lehetséges, hogy Teller évtizedekkel késôbb már
nem emlékezett pontosan a Landauval oly régen foly-
tatott vitákra. Az viszont biztos, hogy Teller már lon-
doni tartózkodása idején megkérte Hermann Jahnt,
hogy vizsgálja meg, szisztematikusan „végigjárva” a
különbözô pontcsoportokat, a szimmetriatorzulás
lehetôségét. Ez a munka vezetett közös cikkükhöz [1]
és hosszú távon azokhoz az eredményekhez, amelyek
ma Jahn–Teller-hatásként ismertek.

Rudolf Renner

A sziléziai Schweidnitzben született 1909-ben, amely
akkor Németország része volt, ma Swidnica néven
Lengyelországban található. Hannoverben tanult,
majd 1929-tôl Göttingenben, ahol fizika doktorátust
szerzett 1934-ben. Addigra témavezetôje Max Born
professzor és a Renner munkáját konzultánsként segí-
tô Teller is eltávoztak Németországból az 1933-as náci
hatalomátvételt követô zsidóellenes intézkedések
következtében. Ez is oka lehetett annak, hogy Renner
dolgozatán egyedüli szerzôként szerepel, de az is
lehet, hogy Born is és Teller is azt tanácsolta volna
neki, hogy egyedül legyen szerzô.

A doktori cselekmény részeként Rennernek be
kellett nyújtania egy önéletrajzot, amely 1933. novem-
ber elsejei dátummal megtalálható a Göttingeni Egye-
tem levéltárában. A kézzel írott önéletrajzban Renner
meleg szavakkal köszöni meg Born támogatását és
Teller segítségét [12]. Teller sokáig nem hallott Ren-
nerrôl, mígnem 1980-ban levelet kapott tôle [13]. Ren-
ner levelébôl megtudhatjuk, hogy a göttingeni fizika-
program szétesésével Renner a doktorátus megszerzé-
se után elvégzett egy tanárképzôt, de álláshoz nem
jutott. Végül 1936-ban állást vállalt a Német Birodalmi
Meteorológiai Szolgálatnál, és ott dolgozott a háború
végéig. Közben megházasodott, felesége az alsó-
szászországbeli Dorum város egyik gyógyszerészének
lánya volt. Feleségének két fiútestvére elesett a hábo-
rúban és így Renner lett apósa gyógyszertárában az
utód. Ehhez meg kellett szereznie a gyógyszerészi
képesítést, és 1950-ben át is vette a gyógyszertár ve-
zetését. Felesége 1955-ben meghalt és Renner máso-
dik felesége egy dorumi gyógyszerész lett. Harminc
éves gyógyszerészi mûködés után ment nyugdíjba,
1980-ban.

Teller válaszlevelében kifejezte sajnálatát, hogy
Renner nem folytatta fizikusi tevékenységét és azt is
megírta, hogy Renner munkáját a Jahn–Teller-hatás
elôfutárának tekinti, „Ihre Dissertation war der Vor-
läufer des sogennanten ’Jahn–Teller Effekts’ von dem
immer noch viel gesprochen wird” [14]. Saját életét
„meglehetôsen aktívnak” nevezte, amely kifejezés
enyhén szólva alulbecsülte a valóságot. Teller azt is
megemlítette, hogy a fizika mellett a béke érdekében
is fejt ki tevékenységet. Nincs tudomásunk arról,
hogy ezen a levélváltáson kívül további kapcsolatuk
lett volna egymással. Renner úgy élte le életét, hogy
családjának sohasem beszélt a gyógyszerészi pályája
elôtti tudományos tevékenységérôl [15]. 1991-ben
halt meg.

Hermann A. Jahn

Teller és Jahn a Londoni Egyetemen dolgoztak együtt
híressé vált dolgozatukon, amely a figyelmet az elekt-
ron–rezgési (vibronic ) kölcsönhatásokra irányította.
Teller számára London volt az utolsó európai állomás
mielôtt az Egyesült Államokba távozott. Jahnról a leg-
többet abból a nekrológból tudhatunk meg, amelyet
korábbi kollégája P. T. Landsberg publikált [16]. Az
alábbi adatok részben ebbôl a nekrológból, részben
Jahn gyermekeitôl származnak.

Jahn német származású volt. Apja az 1890-es évek-
ben hagyta el Németországot és telepedett le Angliá-
ban. Jahn 1907-ben született Colchesterben, Lincoln-
ban nôtt fel, és alapfokozatát kémiában szerezte meg
a Londoni Egyetemen 1928-ban. Mivel érdekelte a
kvantummechanika, Lipcsében folytatta tanulmányait
Werner Heisenberg és a holland matematikus Bartel
L. van der Waerden irányításával. Doktori disszertá-
cióját 1935-ben védte meg és ezután visszatért Angliá-
ba. A Royal Institution munkatársa lett és a háború
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alatt a Royal Aircraft Establishment munkatársaként

Hermann A. Jahn (1907–1979) az 1930-as évek elején, © Michael Jahn
és Margaret May (London), Jahn fiának és lányának szívességébôl.

vett részt védelmi célokat szolgáló kutatásokban.
1943-ban házasodott meg, felesége a Frankfurtból
menekült zsidó tanítónô, Karoline Schüler lett. Jahn
1946-tól két évig a Birminghami Egyetem fizika tan-
székén dolgozott Rudolf Peierls csoportjában. A
Southamptoni Egyetem alkalmazott matematika pro-
fesszorának 1949-ben nevezték ki és ott dolgozott
nyugdíjba meneteléig, 1972-ig. 1979-ben halt meg.

Jahn és Teller közös munkájára akkor került sor,
amikor Teller a Londoni Egyetem kémia intézetében
dolgozott. Közös dolgozatukat a téma folytatásaként
Jahn egyedül írt dolgozata követte. Jahn további
munkákat is közölt a molekulaszerkezet-kutatás,
különösen a molekularezgések területén. Matemati-
kai felkészültségét a röntgensugár szórás elméleté-
nek egyes vonatkozásaival kapcsolatban is kamatoz-
tatta, valamint magfizikai témákban alkalmazta a
csoportelméletet. A rezgések tanulmányozásával
szerzett tapasztalata is közrejátszott abban, hogy há-
borús munkáit nagyobb szerkezetek, így repülôgé-
pek rezgéseinek kutatásában végezte. Ez is okozhat-
ta, hogy sohasem volt hajlandó repülôre szállni. Ami-
kor a háború után állásinterjún vett részt Harwellben,
ahol titkos kutatásokat is végeztek a brit atomprog-
ram részeként, Jahn utalt német származására és kife-
jezte azt a reményét, hogy ez nem lesz akadálya al-
kalmazásának. A helyzet iróniája abban rejlik, hogy
Harwell részérôl az állásinterjút az a német származá-
sú Klaus Fuchs vezette, aki részt vett a Manhattan
Tervben, és akit néhány évvel késôbb, mint szovjet
kémet lepleztek le.

Jahn csendes és szerény ember volt, nagyon külön-
bözött Tellertôl. Intellektuális érdeklôdése széleskörû
volt, beleértve az európai irodalmat. Tanítványai mindig
bizton számíthattak türelmes segítségére és biztatására.

Utóélet

Ma már nemcsak Jahn–Teller-hatásról, hanem hatá-
sokról beszélünk. A Jahn–Teller-hatásokról monográ-
fiákat jelentetnek meg, nemzetközi konferenciákon
számolnak be az ezekre a hatásokra és alkalmazásuk-
ra vonatkozó legújabb eredményekrôl. A Jahn–Teller-
hatás szolgált kiinduló pontul azokhoz a kutatások-
hoz, amelyek a magashômérsékletû szupravezetés
felfedezéséhez vezettek. J. G. Bednorz és K. A. Müller
az IBM svájci laboratóriumában 1986-ban tették a
felfedezést és 1987-ben már Nobel-díjat kaptak érte.
Ez volt a Nobel-díjak történetében az egyik leggyor-
sabb kitüntetés. A díjazottak bôséges elismeréssel
illették a Jahn–Teller-hatást, és Nobel-elôadásukban
két szép ábrával is illusztrálták felfedezésük és a
Jahn–Teller-hatás összefüggését [2].
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