szete segithet innovativ, részecskeszemléleten alapulo
megoldast talalni. Masrészrdl, olyan problémak ese-
tén, ahol eddig csak a makroszkopikus mennyiségek
megfigyelésére nyilt lehet&ségiink, a rics-Boltzmann
modszer lehetGséget nyGjt mezoszkopikus mennyisé-
gek megfigyelésére. A racs-Boltzmann modszerrel
turbulens dramlasokat modellezve példaul (4. dbra)
nemcsak a hidrodinamikai sebesség és annak kiilon-
b6z6 korrelacioi, de a suriségfliggvények maguk,
azok egyensulyi és nem-egyensulyi része és a koztik
megfigyelhetS korrelaciok is szarmaztathatok, tanul-
manyozhatok. Reményeink szerint ez utébbi tény
segithet olyan folyamatok mélyebb megértésében,
amelyek esetén a tiszta makroszkopikus megkozelités
eddig nem vezetett sikerre.

Végiil, de nem utolsésorban, érdemes megemliteni,
hogy a modszernek ugyancsak nagy elénye az egy-
szerlsége. A 3. és 4. dbrdn lathato szimulaciok pél-
daul egy minddssze 400-500 soros szamitdgépprog-
rammal megval6sithatok. A muveletek mindegyike
lokalis, igy egy feladat megoldasa parhuzamos szami-
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togép-architektaran is gond nélkil kivitelezhets. Ra-
adasul a parhuzamositas rendkiviil effektiv tud lenni.
Szamos gyakorlati esetben példaul linearis gyorsulds
érhet6 el, vagyis kétszer annyi gépen ugyanaz a fel-
adat feleannyi id6 alatt végezhetSé el. Ugyanakkor
nem gy6zzik hangstlyozni, hogy bar maga a mod-
szer egyszerien megvalosithatd, a modszer mogott
rejlé bizonyitas, amely segitségével a makroszkopikus
egyenletekig eljuthatunk, kozel sem tekinthets kony-
nyen emészthetének. Eppen ezért gyakran talilkoz-
hatunk az irodalomban az alapmodszer olyan jellegl
céliranyos ,megspékelésével”, amely bar elsé rané-
zésre fizikailag indokoltnak tinik, egyszerd teszteken
kivalo eredményeket produkal, mégis a modszer rész-
letes analizisén elvérzik. Ennek ellenére Ggy gondol-
juk, hogy a modszer bemutatasa helyet kovetel maga-
nak a fizika oktatdsiban is. Részecskeszemlélete
gyors €s konnyd befogadhatosagot, kozelsége a
Boltzmann-egyenlethez a statisztikus fizika alapvets
fogalmainak gyakorlati alkalmazasat, egyszertisége a
szamitogépes kisérletezés lehetGségét biztositja.

Herzberg, Jahn, Renner, Teller és az elektron—rezgési kolcsonhatasok

Teller Ede neve nagyon sok, a kémidban és a fizikiban
szamon tartott ,hatisban” szerepel. Példaként emlithe-
t6k a BET-egyenlet, a Jahn-Teller-hatas és Renner—Tel-
ler-hatas, a Teller—Redlich-szabaly, a Herzberg-Teller-
hatds, vagy a Landau-Teller-modell. Teller hirneve
mégsem elsGsorban ennek koszonhets. Az ezekben a
kifejezésekben vele tarsul6 nevek visel6i kozil néme-
lyikr6l sokat tudunk, masokrol alig valamit. Teller a
jelek szerint a BET (Brunauer—-Emmet-Teller) egyenle-
tet tartotta kozulik a legjelentGsebbnek, amire az is
utal, hogy szerinte ezért az eredményéért kaphatott
volna Nobel-dijat. A BET-egyenletet valoban sokan és
sokat hasznaljak, de az eredeti megfogalmazasan kiviil
ennek az egyenletnek nem volt mozgalmas ,élete”,
noha még maga Teller is foglalkozott a tovabbfejleszté-
sével. A Jahn-Teller-hatas [1] ezzel szemben az elmult
évtizedek sorin nagyon sok tovabbi kutatisnak lett
targya és kiindulopontja. Ezek kozil a legjelentGsebb a
magashémérsékletli szupravezetés felfedezése [2]. A
hatas az elektron-rezgési (vibronic) kolcsonhatasok
kozé tartozik, amelyek a korszerd molekulafizikiban és
szerkezeti kémiaban egyre nagyobb szerepet jatszanak.
A Jahn-Teller-hatas mellett ide tartozik a Renner—Tel-
ler-hatas is. Felting, hogy Teller ismertsége mellett
Jabn és Renner mennyire ismeretlen maradt. Ezzel a
rovid dolgozattal adoézunk emlékiiknek.
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Hargittai Magdolna, Hargittai Istvan

Budapesti Mliszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem,
Magyar Tudoményos Akadémia

A Jahn-Teller-hatas eredeti megfogalmazasa szerint
nemlinedris szimmetrikus elfajult elektronallapota
(vagyis elektronokkal csak részben betoltott palyak-
kal rendelkez$) molekulak nem stabilak, és ezért
szimmetrikus szerkezetlk torzul. A torzulds megsziin-
teti az elektronszerkezet elfajultsigat és stabil — bar
kevésbé szimmetrikus — szerkezet jon létre. Egysze-
ribben megfogalmazva, az ilyen molekulakban nincs
Osszhang az atommag-konfiguracié magas szimmet-
ridja és az elektronstriség-eloszlas alacsonyabb szim-
metridja kozott. Ez azt eredményezi, hogy az atom-
magok egy része elmozdul eredeti helyzetébdl és
olyan konfigurdcio alakul ki, amelyben az atommag-
konfigurdcio és az elektronstriség-eloszlas szimmet-
ridja mar megfelel egymasnak. A molekula igy ala-
csonyabb szimmetriaja lesz, mint amilyen szimmet-
riat varhatnank pusztin a molekula szerkezeti képle-
te alapjan.

A Jahn-Teller-hatas a molekula elektronszerkezete
és rezgémozgasa kozotti kapcesolatot fejezi ki, és ezért
a jol ismert és széles korben érvényes Born—-Oppen-
heimer-kozelités a Jahn-Teller-rendszerekre elveszti
érvényességét. A Born—-Oppenheimer-kozelités sze-
rint a molekula elektronszerkezete és rezgémozgasa
egymastol jol elkulonithetd annak koszonhetSen,
hogy az atommagok sokkal lassabban mozognak,
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mint az elektronok. Az elektronszerkezet ebben a
kozelitésben Ggy irhato le, mintha rogzitett atommag-
konfiguracidohoz tartozna [3].

Jahn-Teller-hatas csak akkor varhato, ha az elfajult
elektronszerkezet szimmetridja és annak a rezgésnek
a szimmetridja, amely kimozditja a molekula atomjait
nak. Linearis molekuldk azért képeznek kivételt a
Jahn-Teller-hatas alol, mert ezekben nincs meg ez a
megfelelés — példaul egy haromatomos AB, linearis
molekula kétszeresen elfajult hajlitd rezgése lenne
ilyen rezgémozgas. A linearis molekulak esetében is
van azonban lehet&ség arra, hogy a konfiguracié in-
stabil legyen. Ezt az esetet irja le a Renner—Teller-ha-
tas, amelyrdl szintén lesz sz6 az aldbbiakban. Bar a
Jahn-Teller-hatas a legismertebb elektron-rezgési
kolesonhatas, felfedezését id6ben megelSzte a Ren-
ner—Teller-hatas felismerése, és mindkettSt megelSzte
Teller és Gerbard Herzberg idevonatkoz6 kozos kuta-
tasi eredménye.

Teller és Herzberg, a késébbi Nobel-dijas spekt-
roszkopus, egy darmstadti konferencian ismerkedtek
meg az 1930-as évek elején és akkor kezdték egyttt-
mukodésiiket. Herzberg akkoriban Darmstadtban
dolgozott. Fél évszazaddal kés6bb Herzberg igy emlé-
kezett vissza koz6s munkajukra:

,Beszélgetéseinkbdl egytittmikodés alakult ki, ami
kozos dolgozatot eredményezett a tobbatomos mole-
kulak elektronatmeneteinek rezgési szerkezetérsl. A
cikket kolcsonos latogatasaink soran készitettiik el;
amikor én Gottingenbe mentem, vagy amikor Teller
Darmstadtba latogatott. Szerepemet a babaasszonyé-
hoz hasonlitanam: Telleré voltak az otletek, amelye-
ket kisérleti eredményeink elmesélésével csalogat-
tam el belSle, és a cikk elsG piszkozatat én készitet-
tem el, amit azutan Teller kijavitott. Tellernek kifogy-
hatatlan 6tletei voltak ezen a tertleten (mint ahogy
mas terlleteken is), és mindig készen allt arra, hogy
tuddsat megossza. A vele vald kozds munka sza-
momra felejthetetlen élményt jelentett. Bar az otletek
mind tSle szarmaztak, mégis ragaszkodott ahhoz,
hogy a szerz6k a cikkben dbécé rendben szerepelje-
nek [4].”

A fent emlitett munkarol késziilt cikkiik 1933-ban
jelent meg, és az elektronmozgis és a rezgémozgas
elektronatmenetek soran megvalosuld kapcsolatarol
szOl [5]; altaldban Herzberg-Teller-hatisként hivat-
koznak ra. Herzberg és Teller ezen munkajat a Jahn—
Teller-hatas el6futaranak tekinthetjik. IdSben ezt
Renner 1934-ben kozolt dolgozata kovette, amely a
széndioxid molekula els6 gerjesztett I elektrondllapo-
taban felléeps elektron—rezgési kolcsOnhatast irja le
[6]. A szén-dioxid molekula alapillapota nem elfajult
és a molekula, mint tudjuk, linearis. Az elsé gerjesz-
tett elektronallapota viszont elfajult. A fentiekben mar
utaltunk arra, hogy egy olyan molekuldban, mint a
CO, molekula, nincs megfelelés az elektronallapot
szimmetridja és a molekulat behajlité rezgés szimmet-
ridja kozott és ezért nem varhaté Jahn-Teller-hatas.
Azonban az elektron-rezgési kolcsonhatasokat leird
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osszefuggésnek lehetnek jelentGsebb négyzetes (vagy
esetleg még magasabb rendi) tagjai is, és ezek ered-
ményezhetnek bizonyos mértékd hajlitast. A jelensé-
get Herzberg kezdeményezésére nevezték el Renner—
Teller-hatasnak. Erre a hatdsra az elsé kisérleti bizo-
nyitékot csak Renner cikkének megjelenése utin ne-
gyedszazaddal sikertlt szolgaltatni, mégpedig az NH,
gyok elektronszerkezetének elnyelési spektrumaban
[7]. Az NH, gyok egyik elektronja m palyan tartézko-
dik, és a IT elektronallapot az alapallapot, amely hajli-
tott. A gerjesztett, nem-elfajult allapot a linearis konfi-

Az 1930-as években Teller és a késSbbi Nobel-
dijas Lev Landau tobbszor is beszélgetett a moleku-
lak elektronszerkezete és rezgémozgasa kozotti kap-
csolatrol. Teller szerint ebben a kérdésben komoly
vitdik voltak, de hogy miben is alltak ezek a vitak,
sajnos nem teljesen egyértelmd. Az alibbiakban Tel-
lert idézzuk:

,Gottingenben volt egy német didkom, R. Renner,
aki cikket irt a linearis szén-dioxid molekula elfajult
elektronallapotair6l. Feltételezte, hogy a gerjesztett
elfajult dllapotban a széndioxid linearis.

Landauval 1934-ben egyiitt voltunk Niels Bobrinté-
zetében Koppenhagiaban és sokat beszéltiink errdl a
témarol. Landau nem értett egyet Renner kovetkezte-
tésével és a dolgozat nem tetszett neki. Azt mondta,
hogy ha a molekula elfajult allapotban van, akkor
szimmetridja séril, és a molekula nem maradhat li-
nedris. Landaunak nem volt igaza és errdl sikertlt is
meggy6znom. Ez volt valoszintleg az egyetlen eset,
amikor nekem lett igazam egy Landauval folytatott
vitaban [8, 9].”

Ebben a leirasban zavar6, hogy Teller feltételezése
szerint a szén-dioxid linearis az elfajult gerjesztett alla-
potban, mig Renner dolgozata szerint a szerkezet hajli-
tott. Amint arra a fentiekben mar utaltunk, a torzulast
az elektron—rezgési kolcsonhatast leird Osszefliggés
magasabb rendd tagjainak figyelembe vételével lehet
értelmezni. Teller megjegyzése csak akkor érvényes,
ha elhanyagoljuk a magasabb rendd tagokat. Ebben az
esetben a szén-dioxid molekula linedris lenne még
elfajult elektronallapotban is. Renner dolgozatiban a
kétatomos molekulak példajaval magyarizza meg a
szimmetriaviszonyok és a mozgasok Osszefliggését. A
kétatomos molekulaban a forgbmozgas és nem a rez-
gémozgis kapcsolodik Ossze az elektronmozgissal:
,Az okot a két atommagot 0sszekotd vonal magas
(hengeres) szimmetridgjaban kell keresni. Ez a szim-
metria megmarad a rezgémozgas sordn, ami megaka-
dilyozza a rezgési és az elektronmozgis dsszekapcso-
lodasat [10].” Ugyanakkor, tobbatomos molekulak
esetében a rezgés kapcsolodhat az elektronszerkezet-
tel, és Renner itt idézi Teller és Herzberg cikkét [5].
Noha a CO, molekula alapallapotban (nem elfajult
allapot) linearis, a gerjesztett I allapotban mar hajli-
tottnak varhat6 a kolcsonhatds mdtrixdnak jelentGs
négyzetes tagjai miatt (1asd feljebb).

Teller szavait tobbféleképpen is értelmezhetjik.
Lehet, hogy Teller nem gondolt a Landauval folytatott
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Rudolf Renner (1909-1991) az 1930-as évek elején, © Beate Bauer—
Renner (Dorum, Németorszag), Renner menyének szivességebdl.

vitaban a négyzetes tagokra, ugyanakkor, ha Landau
gondolt erre, nem fejtette ezt ki [11]. Az is lehet, hogy
Landau val6ban tévedett, mert nem gondolta végig a
linedris szerkezet ,massagat”, de ezt Teller sem tartot-
ta nagyon valoszinGinek. Ahogy Teller mondta ne-
kink: ,lehet, hogy Landaunak minden esetben igaza
van, kivéve a linearis molekuldkat”. Természetesen az
is lehetséges, hogy Teller évtizedekkel késébb mar
nem emlékezett pontosan a Landauval oly régen foly-
tatott vitakra. Az viszont biztos, hogy Teller mar lon-
doni tartézkodasa idején megkérte Hermann Jahnt,
hogy vizsgilja meg, szisztematikusan ,végigjirva” a
kiilonb6z6  pontcsoportokat, a szimmetriatorzulas
lehetGségét. Ez a munka vezetett kézos cikkiikhoz [1]
és hossza tivon azokhoz az eredményekhez, amelyek
ma Jahn-Teller-hatasként ismertek.

Rudolf Renner

A sziléziai Schweidnitzben sziletett 1909-ben, amely
akkor Németorszag része volt, ma Swidnica néven
Lengyelorszagban talalhat6. Hannoverben tanult,
majd 1929-t6] Gottingenben, ahol fizika doktoratust
szerzett 1934-ben. Addigra témavezetSje Max Born
professzor és a Renner munkdjat konzultansként segi-
t6 Teller is eltavoztak Németorszaghol az 1933-as naci
hatalomatvételt kovetd zsidoellenes intézkedések
kovetkeztében. Ez is oka lehetett annak, hogy Renner
dolgozatan egyeduli szerzSként szerepel, de az is
lehet, hogy Born is és Teller is azt tanacsolta volna
neki, hogy egyedil legyen szerzd.
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A doktori cselekmény részeként Rennernek be
kellett nyGjtania egy onéletrajzot, amely 1933. novem-
ber elsejei ditummal megtalalhatod a Gottingeni Egye-
tem levéltaraban. A kézzel irott 6néletrajzban Renner
meleg szavakkal koszoni meg Born timogatasat és
Teller segitségét [12]. Teller sokdig nem hallott Ren-
nerrSl, mignem 1980-ban levelet kapott tSle [13]. Ren-
ner levelébdl megtudhatjuk, hogy a gottingeni fizika-
program szétesésével Renner a doktordtus megszerzé-
se utan elvégzett egy tanarképzdét, de allishoz nem
jutott. Végiil 1936-ban allast vallalt a Német Birodalmi
Meteorologiai Szolgalatnal, és ott dolgozott a habora
végéig. Kozben meghizasodott, felesége az also-
szaszorszagbeli Dorum varos egyik gyogyszerészének
lanya volt. Feleségének két fittestvére elesett a hibo-
raban és igy Renner lett aposa gyogyszertaraban az
utdd. Ehhez meg kellett szereznie a gyogyszerészi
képesitést, és 1950-ben it is vette a gyogyszertar ve-
zetését. Felesége 1955-ben meghalt és Renner maso-
dik felesége egy dorumi gyogyszerész lett. Harminc
éves gyogyszerészi mikodés utin ment nyugdijba,
1980-ban.

Teller valaszlevelében kifejezte sajndlatat, hogy
Renner nem folytatta fizikusi tevékenységét és azt is
megirta, hogy Renner munkajit a Jahn-Teller-hatas
el6futaranak tekinti, ,IThre Dissertation war der Vor-
liufer des sogennanten 'Jahn-Teller Effekts’ von dem
immer noch viel gesprochen wird” [14]. Sajat életét
,meglehet&sen aktivnak” nevezte, amely kifejezés
enyhén szolva alulbecstlte a valosagot. Teller azt is
megemlitette, hogy a fizika mellett a béke érdekében
is fejt ki tevékenységet. Nincs tudomasunk arrdl,
hogy ezen a levélvaltason kivil tovabbi kapcsolatuk
lett volna egymassal. Renner tagy élte le életét, hogy
csaladjanak sohasem beszélt a gyogyszerészi palyaja
elétti tudomanyos tevékenységérsl [15]. 1991-ben
halt meg.

Hermann A. Jahn

Teller és Jahn a Londoni Egyetemen dolgoztak egytitt
hiressé valt dolgozatukon, amely a figyelmet az elekt-
ron-rezgési (vibronic) kolcsonhatasokra iranyitotta.
Teller szamara London volt az utols6 eurdpai allomas
miel6tt az Egyestilt Allamokba tivozott. Jahnrol a leg-
tobbet abbol a nekrologbol tudhatunk meg, amelyet
kordbbi kollégaja P. T. Landsberg publikalt [16]. Az
alabbi adatok részben ebbdl a nekroldgbol, részben
Jahn gyermekeitSl szarmaznak.

Jahn német szarmazasu volt. Apja az 1890-es évek-
ben hagyta el Németorszagot és telepedett le Anglia-
ban. Jahn 1907-ben sziiletett Colchesterben, Lincoln-
ban nétt fel, és alapfokozatat kémidban szerezte meg
a Londoni Egyetemen 1928-ban. Mivel érdekelte a
kvantummechanika, Lipcsében folytatta tanulmanyait
Werner Heisenberg €s a holland matematikus Bartel
L. van der Waerden irinyitasaval. Doktori disszerta-
ciojat 1935-ben védte meg és ezutan visszatért Anglia-
ba. A Royal Institution munkatarsa lett és a habora
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Hermann A. Jahn (1907-1979) az 1930-as évek elején, © Michael Jahn
és Margaret May (London), Jahn fidnak és lanyanak szivességébdl.

alatt a Royal Aircraft Establishment munkatarsaként
vett részt védelmi célokat szolgald kutatisokban.
1943-ban hidzasodott meg, felesége a Frankfurtbol
menekilt zsido tanitond, Karoline Schiiler lett. Jahn
1946-t61 két évig a Birminghami Egyetem fizika tan-
szé€kén dolgozott Rudolf Peierls csoportjdban. A
Southamptoni Egyetem alkalmazott matematika pro-
fesszoranak 1949-ben nevezték ki és ott dolgozott
nyugdijba meneteléig, 1972-ig. 1979-ben halt meg.

Jahn és Teller k6z6s munkdjara akkor kerult sor,
amikor Teller a Londoni Egyetem kémia intézetében
dolgozott. Kozds dolgozatukat a téma folytatasaként
Jahn egyedul irt dolgozata kovette. Jahn tovabbi
munkakat is kozolt a molekulaszerkezet-kutatas,
kilondsen a molekularezgések tertiletén. Matemati-
kai felkésziiltségét a rontgensugir szords elméleté-
nek egyes vonatkozasaival kapcsolatban is kamatoz-
tatta, valamint magfizikai témakban alkalmazta a
csoportelméletet. A rezgések tanulmianyozasaval
szerzett tapasztalata is kozrejatszott abban, hogy ha-
borts munkait nagyobb szerkezetek, igy repul&gé-
pek rezgéseinek kutatasiban végezte. Ez is okozhat-
ta, hogy sohasem volt hajlando6 repulére szallni. Ami-
kor a habort utan allasinterjun vett részt Harwellben,
ahol titkos kutatasokat is végeztek a brit atomprog-
ram részeként, Jahn utalt német szarmazasara és kife-
jezte azt a reményét, hogy ez nem lesz akadalya al-
kalmazasanak. A helyzet ironidja abban rejlik, hogy
Harwell részérdl az allasinterjat az a német szarmaza-
s Klaus Fuchs vezette, aki részt vett a Manhattan
Tervben, és akit néhiany évvel késébb, mint szovjet
kémet lepleztek le.
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Jahn csendes és szerény ember volt, nagyon kiilon-
bozott TellertSl. Intellektudlis érdeklSdése széleskord
volt, beleértve az eurdpai irodalmat. Tanitvanyai mindig
bizton szamithattak tlirelmes segitségére és biztatasara.

UtHélet

Ma mar nemcsak Jahn-Teller-hatasrol, hanem hata-
sokrol beszéliink. A Jahn-Teller-hatisokr6l monogra-
fiakat jelentetnek meg, nemzetkozi konferencidkon
szamolnak be az ezekre a hatdsokra és alkalmazasuk-
ra vonatkozo legtjabb eredményekrdl. A Jahn-Teller-
hatas szolgalt kiindulé pontul azokhoz a kutatasok-
hoz, amelyek a magashémérsékletd szupravezetés
felfedezéséhez vezettek. J. G. Bednorz és K. A. Miiller
az IBM svijci laboratoriumaban 1986-ban tették a
felfedezést és 1987-ben mar Nobel-dijat kaptak érte.
Ez volt a Nobel-dijak torténetében az egyik leggyor-
sabb kitiintetés. A dijazottak bd&séges elismeréssel
illették a Jahn-Teller-hatast, és Nobel-elGadasukban
két szép abraval is illusztraltak felfedezésiik és a
Jahn-Teller-hatas osszeftiggését [2].

Koszonetnyilvanitas

Molekulaszerkezet-kutatasainkat az OTKA timogatasaval végezziik
(K60365 és T046183). Koszonettel tartozunk Michael Jabnnak és
Margaret May-nek (London), Hermann Jahn fidnak és lanyanak,
Jahn fényképéért és ugyanigy Beate Bauer-Rennernek (Dorum,
Németorszag), Rudolf Renner menyének, Renner fényképéért. Meg-
koszonjik tovabba a Lipcsei Egyetem, a Gottingeni Egyetem, vala-
mint a Stanford Egyetem Hoover Intézménye levéltardnak és levél-
tarosainak szives segitségiiket a vonatkoz6 dokumentumok felkuta-
tasaban. Egyikiink (HD) kiilon is koszonetet mond az Alfred P. Sloan
Alapitvanynak (New York) azért a tamogatasért, amelyet készild
Judging Edward Teller: A Closer Look at One of the Most Influential
Scientists of the Twentieth Century cimt konyvéhez (Amherst, New
York: Prometheus, 2010) sziikséges kutatisaihoz nyujtott.
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