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HANS HELLMANN: ZIVOTNI PRIBEH VEDCE VE 20. STOLETI"

RUDOLF ZAHRADNIK

Ustav fyzikdlni chemie Jaroslava Heyrovského, Akademie
véd Ceské republiky, Dolejskova 3, 182 23 Praha 8
Rudolf.Zahradnik @jh-inst.cas.cz

Doslo 20.8.03, ptepracovéino 25.8.03.

Veénovano prof. Helmutu Schwarzovi (Berlin), vel-
mistru chemie, k jeho Sedesatym narozenindm.

V nedavno skonceném stoleti se udél bezpocet dobrych
a povzbudivych pribéhi, ale téZ hrozivé mnoZzstvi piibéha,
jez predstavuji monokrystaly hrazy. Pfibéh Hellmanntv
patii do druhé kategorie: fenomendlni u¢enec byl zavrazdén
ve svych 35 letech v rdmci ¢ehosi, co 1ze nazvat neformalni
spolupraci nacismu a komunismu.

Pro prehlednost je toto sdéleni rozdéleno do tif Casti.
Nejprve zminim Curriculum vitae skutecného a velkého pio-
nyra kvantové chemie. Potom v obrysu popisi ty jeho bada-
telské vysledky, jichZ si nejvice cenim. A kone¢né piibéh fe-
nomendlnosti a tragedie zaClenénim do sevieného obrazku
o osudu lidstva ve 20. stoleti.

Nedavno, 14. fijna 2003, si kvantovéchemickd komu-
nita pfipominala sté vyroCi jeho narozeni; narodil se v né-
meckém Wilhelmshavenu v rodiné vojaka z povolani. Stie-
doSkolské vzdélani ukoncil maturitou na gymndziu v r.
1922 a pak nasledovalo sedm let studia fyziky; diplomu do-
séhl v r. 1927 a doktorétu v r. 1929. Poc¢atkem téhoZ roku se
v rodiné svého ucitele seznamil s pGivabnou divkou, Ukra-
jinkou Viktorii Bernsteinovou, jeZ pochdzela ze Zidovské
rodiny. Zahy nato nasledoval sfiatek a koncem téhoZ roku se
manzelé stali rodi¢i chlapce, kterému dali jméno Hans.
Hellmann i jeho ucitel byli na tom stejné, pokud Slo o pt-
vod jejich manZelek: pro oba to mélo po nastupu nacistd
k moci zI€ nésledky a Hellmanna to dokonce stilo Zivot.

Po nastupu nacistit bylo Hellmannovi ziejmé, Ze s ro-
dinou zistat v Némecku nelze. ManZelé uvaZovali o vice
moznostech emigrace, ale posléze zvitézilo piani pani Hell-
mannové vratit se na Ukrajinu. Sovétské autority fekly ano,
ale Ukrajinu zamitly. Alternativa, kterou nabidly, nebyla
Spatnd: pozice vedouciho teoretické skupiny a profesora
Karpovova ustavu v Moskvé. Mimotadné kvality Hellman-
novy byly v odborném svété¢ dobie zndmy. Nedlouho po
emigraci, v r. 1934, byla tato nabidka realizovdna. Hell-
mann se dal do prdce s ohromnym nasazenim a horlivé pub-
likoval v Moskvé i v zahrani¢i. Citil se dobfe a v ervnu r.
1936 dostal sovétské obcanstvi. Ucenci, piesnéji feceno vy-
brani ucenci, se v Moskvé té§ili vaznosti a pfizni, a tak Zi-
vot Hellmannovych nebyl Spatny. Na sklonku r. 1937 si

v8§iml, Ze atmosféra prostfedi, kde uz nékolik let Zil a pra-
coval, se podivné zménila. Nepfizniva atmosféra se prohlu-
bovala a v bfeznu 1938 hroziva historka zaznamenala pr-
vou kulminaci: Hans Hellmann byl zat¢en. KdyZ mu bylo
34 let 7 mésict a 15 dni, dne 29. kvétna 1938, byl NKVD
zavrazdén. Kdyz si §la vdova za dva tydny do ustavu pro
posledni plat, nedostala ho. Zato si na ,,st€éngazeté* precetla
denunciaci o svém muZi; zprdva byla podepsina dvéma
Hellmannovymi kolegy, Dr. Zhukhovitskym a Dr. Tjomki-
nem, ktefi byli poklddani za jeho udavace. Prvy z nich byl
sekretdfem stranické organizace v ustavu. Vdova s devitile-
tym synem byla zdhy vystéhovéna z bytu a zanedlouho za-
t¢ena. Hans Hellmann, Jr. se setkal se svou matkou za 15
let. To bylo v dobé, kdy uZ byl vystudovanym elektroinZe-
nyrem. Jeho Zadostem o vyst€éhovéani s rodinou vyhovély
urady teprve jako dvaaSedesatiletému v r. 1991.

Hellmann byl u¢enec skutecné nevSedni: byl nejen vy-
nikajicim teoretickym fyzikem, ale téZ velice zdatnym ex-
perimentitorem a navic pfirodovédcem s hlubokym poro-
zuménim chemii. Zbyva dodat, Ze byl u¢encem, ktery mél
jedine¢nou zpusobilost vystihnout témata, jeZ budou hrat za
par let ¢i desetileti klicovou roli v rozvoji teorie v chemii.
To v3e bych chtél doloZit pomoci vybéru Hellmannovych
objevl a dél, které, po sloZeni v koldz, by byly plisobivou
dekoraci pro (virtudlni) sini slavy. Nepiijde o pouhé vyjme-
novani objevd, jez (jisté nejen j4) pokladam za dila klicové
dalezitosti, ale téZ o uvedeni, k ¢emu dnes slouzi a kdo pfi-
spé€l vyznamné k jejich vyuZivani.

Domnivam se, Ze kdyby Hellmann Zil ve Stastnéjsi
dobé, byl by vynikajicim kandiddtem na Nobelovu cenu. Ve
skute¢nosti mé udivuje, Ze jeho dilo je zminéno snad jen ve
40 % ulebnic kvantové chemie. Samoziejmé v zemi, kterd
mu poskytla azyl a pak ho pfipravila o Zivot, neméla ofici-
alni mista zajem pfipominat jeho dilo. A v jeho rodné zemi
zacali usilovat o ndpravu teprve v 90. letech, o CemZ se
kratce zminim v zavéru tohoto ¢lanku.

Onu zminénou virtudlni koldZ vytvofim ze Sestice vy-
raznych vysledk(; prvy z nich nese v oznaceni jeho jméno.
Jde o Hellmanniiv-Feynmaniiv teorém. Pfispél k tomu, Ze
aplikovana kvantovd chemie prodélala v 70. letech ohrom-
nou proménu. Dnes je uZ obecné zndmo, Ze ze Schrodinge-
rovy rovnice plyne pfedpis pro vypocet celkové energie, E,
systému popsaného vinovou funkci ¥ a hamiltonidnem H:

E=<¥Y|H|¥Y> (1)

Tento vyraz dovoloval uz ve 30. letech pomoci trpéli-
vého ménéni vazebnych délek a thld dospét u dvou- a tii-
atomovych molekul ke struktufe, jeZ odpovidala minimu
energie. AvSak nutno dodat, Ze patrdni po optimdlni struk-
tufe u pouhé ctyfatomové molekuly je velice pracné a u vét-
Sich molekul prakticky neproveditelné. A tak celd oblast

*Zkricend verze prednisky proslovené na Hellmannové workshopu v ramci 11. Mezindrodniho kongresu kvantové chemie v Bonnu, dne 26.7.2003.
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studia hyperploch potencidlni energie stagnovala. Ke dra-
matické zméné€ doSlo aZ v 70. letech, kdy se pro optimali-
zaci geometrie molekul zacalo pouZivat vedle vypoctu ener-
gie také vypoctu gradientii energie! 3, tedy derivaci celkové
energie podle vnitfnich soufadnic molekuly x;. Hellmann
ukézal, Ze plati*

oE

o v 4
coZ znamend, 7e hodnoty zmény energie se zménou (zvét-
Senim ¢i zmenSenim) soufadnice vypocitdme ze Schrodin-
gerovy rovnice, v niZ hamiltonian je nahrazen jeho derivaci
podle soufadnice. Optimalizace geometrie molekul pomoci
energie a gradientu energie zplsobila — spolu s kvalitnimi
pocitaCovymi programy — ohromny rozmach teorie v che-
mii. Ve vétSin€ laboratofi se kvantova chemie stala neod-
myslitelnou sloZkou experimentalni prace. Slusi se jeSté po-
znamenat, Ze derivace energie podle soufadnice mé srozu-
mitelny fyzikalni vyznam. Udéav4 totiZ velikost a smér sily,
jeZ plisobi na jadra jednotlivych atomt v molekule, a tudiz
predstavuje pokyn, o kolik a v jakém sméru zménit polohu
toho kterého jadra, abychom se pfibliZili k optimalni struk-
tufe, tedy k té, jiZ prislusi nejniZsi energie. Rozumi se samo
sebou, Ze v této struktufe jsou vSechny dil¢i hodnoty gradi-
entu energie rovny nule.

Dalsi polic¢ko v nasi koldZi je spjato s tim, co se dnes nej-
Castéji nazyva pseudopotenciil. Nazev to neni nejpodare-
néjsi, idea je to vSak velice uZitecnd. Mnoho pokusnych
i teoretickych studii je spjato se systémy, obsahujicimi
atomy 1. a 2. fady periodického systému. Pfechod k teore-
tickému popisu t€Z8ich atomi je svizelny proto, Ze s rostou-
cim poctem elektronidl se stivd vypocet na kvalitni Grovni
pro veliky rozsah nezvladnutelny i v pifipadé velmi vykon-
ného pocitace. Hellmann navrhl uz v r. 1934, jak piekonat
tuto svizel’. Doporucil uvaZovat ve vypo&tu explicite pouze
elektrony vnéjsi slupky, tedy elektrony valencni. Elektrony
vnitfnich slupek (kterych je u t€Z8ich atomi velka vétSina),
zvané tézZ elektrony ,,core®, vytvareji spolu s jddrem atomu
utvar, ktery se zpracovava jako celek. Tento postup umoz-
fiuje kvalitni popis systému obsahujicich tézké atomy. Slusi
se dodat, Ze tutéZ ideu popsal témé&f soucasné Gombas®.
V minulych desetiletich byly navrZeny pseudopotenciily pro
vSechny t€zké atomy, pseudopotencidly, které berou naleZzité
v tvahu potfebu respektovat relativistické efekty, jez se pro-
nikavé uplatiiuji u elektront téchto atomi ve slupkéch, situ-
ovanych nejblize atomovému jadru’?. Je tedy zfejmé, Ze
dnes uz v periodickém systému neexistuji vypoctové nedo-
stupné zatisi. Je v8ak pravdou, Ze mezi t€Zkymi atomy exis-
tuji takové, jejichZ zpracovéni neni snadné, ale to je uz pii-
pad piesahujici zaméfeni tohoto ¢lanku.

Dalsi bod je (a bude!) perlou v nasi koldZi. Tyk4 se van
der Waalsovych (zkracen¢ vdW) interakci, které se v literatute
oznacuji téZ jako slabé ¢i nekovalentni. Jde o interakce mezi
permanentnimi, indukovanymi a ¢asov€ proménnymi elek-
trickymi multip6ly, jeZ jsou spjaty s interagujicimi moleku-
lami; interakce dip6l-dipdl Casto predstavuje nejvétsi stabili-

oH
ox,

)
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zacni piispévek. Slusi se dodat, Ze Casové proménné dipdly se
uplatiiuji napf. u atomt vzécnych plyni; jsou zpisobeny tim,
Ze t€7ka atomova jadra nestaci sledovat velmi rychly pohyb
elektronovych oblakll. Tyto interakce maji zdsadni vyznam
pro chemii v kondenzované fizi a jsou naprosto nezastupi-
telné v celé oblasti biodisciplin. K jejich naleZitému docenéni
nepochybné dojde v nedaleké budoucnosti.

Ultrapionyrem v této oblasti byl pét let pfed Hellman-
nem Fritz London'?, ale Hellmanntiv ptispévek!! je origi-
ndlni a velice pfinosny. Je nejvyssi ¢as, aby mladi adepti
biodisciplin (chemici ov§em téZ) vénovali ndleZitou pozor-
nost popisu a interpretaci téchto interakci; bez toho by ne-
méli moZnost porozumét pribéhu fungovani elementarnich
procest v Zivé hmot€. Soustavné pouceni o téchto interak-
cich lze nalézt na vice mistech v literatufe, napf. v pra-
cich!z14,

Jen krétce se mohu zminit o viridlovém teorému, ktery
ukazuje, Ze mezi potencidlni (V), kinetickou (7) a celkovou
(E) energii u atomi a molekul existuje podivuhodné jedno-
duchy vztah:

\4

T=——=-E
2

(€))

Tento vztah presné plati v pfipad¢€, Ze mame k dispozici
presnou vinovou funkci*!>. U vypo&ti s funkcemi ptibliz-
nymi Ize podle miry nesplnéni vztahu (3) usuzovat na kva-
litu pouZité pfiblizné vinové funkce. Zbyva dodat, Ze ke
vztahu (3) dospéli nezavisle Hellmann* a Slater!”, a proto
byva oznacovan jako Hellmanntv-Slatertiv teorém. Jedno-
duchost vztahu (3) maZe svadét k domnénce, Ze pozadi to-
hoto vztahu je stejné prosté. AvSak neni tomu tak; ve sku-
te¢nosti 1 v literatufe nepochybné dobré kvality byva sepéti
potencidlni, kinetické a celkové energie interpretovano
zmatené a ne zcela korektné. Jasno lze ziskat napft. trpéli-
vym prostudovanim praci Ruedenberga!® a Kutzelnigga!”.

Paté misto v nasi kolaZi pravem ndleZi Hellmannovym
experimentdlnim pracim. I v tomto sméru byl skutecnym
mistrem, jakym byl v oblasti teorie. Pro ilustraci 1ze uvést
méfeni frekvencng z4vislych dielektrickych konstant!8, je
bylo soucésti jeho dizertace, jakoZ i dnes vskutku aktudlni
téma, tykajici se rozkladu ozonu ve stratosféte!®. Jeho stu-
die chemické reaktivity?® pfedb&hla dobu. Ve vSech svych
pracich vZdy kladl diraz na zkoumdni toho, jak nepfesnosti
jednotlivych proménnych ovliviiuji pfesnost stanovované
veli¢iny. S politovianim lze dodat, Ze tomu trvale vyznam-
nému bodu se dnes vénuje jen mald pozornost.

Jako posledni bod do koldZe z Hellmannova dila vybi-
ram jeho monografii, kterd vySla v r. 1937 v Moskvé pod
ndzvem ,,Kvantovaja chimija“?!. To bylo prvé dilo tohoto
druhu, tedy pocin prikopnicky. Je ov§em pravda, Ze uZ v r.
1935 vyslo zndmé dilo Paulinga a Wilsona nadepsané ,,Int-
roduction to Quantum Mechanics* s podtitulem ,,With Ap-
plication to Chemistry“. To, co je na Hellmannové dile
zv14sté ocenénihodné, je to, Ze po témét 70 letech je porad
svéZi a pouZitelné jako ucebnice! Ostatné totéZ plati o dile
o sedm let mlads$im, o ,,Quantum Chemistry* Eyringa, Wal-
tera a Kimballa, které m4 uZ mnoho desetileti charakter ja-
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kési ,,bible” pro zacinajici kvantové chemiky. Pokud jde
o Hellmannovu monografii, nutno dodat, Ze v r. 1937 ne-
méla nadéji na vydani v nacistickém Némecku. Némeckou
verzi se viak podafilo uplatnit ve Vidni22 v té dobg jesté ne-
obsazené.

Drtive nez umistime celou koldZ do virtudlni siné slavy,
je na misté pokus o zafazeni Hellmannova ptibéhu do kon-
textu 20. stoleti. Od doby osvicenstvi v 18. stoleti lze sle-
dovat cestu rozmachu k politickym, hospodarskym a soci-
dlnim rysiim demokracie 20. stoleti. VSichni ov§em vime,
Ze na odvracené strané tohoto stoleti jsou dvé vélky, valky
hrtizné rozsahem a brutalitou. A letitd vilka studend. A dvé
surové a bestidlni diktatury, jeZ své metazloCiny péchaly
v rdmci hnédé a rudé verze socialismu: dohromady to stilo
zivot okolo 80 miliént lidi. Vynikajici u¢enec Hans Hell-
mann byl jednim z onéch 80 milionil. Bylo to navic také
stoleti emigraci a emigrantd.

Ve 20. stoleti doslo také k diive netuSenému rozmachu
védy a vyspélého primyslu. Doslo k objeviim, jeZ zménily
nés pohled na vesmir a na svét, v némZ Zijeme. Role fyziky,
chemie, biologie (v Sirokém slova smyslu) a lékafstvi byla
prevratni. Pokud bych smél zminit jen jeden jediny z téch
velkych objevil, tak bych uvedl kvantovou mechaniku; je to
nejen pro mne jeden z nejvétsich triumfa lidského ducha??
s diisledky pro fundamentélni teorii fyziky (hluboky prinik
do svéta elementdrnich Castic a soucasné usili o spojeni
s obecnou teorii relativity) a pro vznik molekulovych véd
(je jejich spole¢nym teoretickym jmenovatelem). Kone¢né
myslim, Ze by bylo §koda neupozornit na vliv kvantové teo-
rie na vytvarné uméni 20. stoleti2*.

Pfed uzavienim svého kratkého prispévku rad konsta-
tuji, Ze v poslednich letech vzrostl pronikavé v odbornych
kruzich z4jem o Hellmannovo dilo i o jeho osud jak v Ng&-
mecku, tak v Rusku. V Némecku je v Cele téchto snah prof.
W. H. Eugen Schwarz na univerzité v Siegenu. On také vy-
znamné prispél ke vzniku dvou vynikajicich piispévkl o H.
Hellmannovi2>-26,

Svym dilem si Hellmann vytvofil pomnik, kterému ne-
hrozi zvétravani a koroze. Mysle na velkého ucence, jed-
noho z 80 miliont lidi, jejichZ Zivoty byly zmateny, pieji si,
aby mlada generace nebyla lhostejnd k minulosti a historii
vibec, nejen k historii védy. Pokud by tomu tak nebylo,
hrozila by totiZ recidiva. Na to nds uZ pied lety upozornil
americky filozof Spanélského ptvodu, George Santayana
(1863-1952): ,,Who does not remember the past, is con-
demned to repeat it“. Na nds seniorech je, abychom na to
taktné, avSak houZevnaté upozoriiovali mladsi generace.
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R. Zahradnik (J. Heyrovsky Institute of Physical Che-
mistry, Academy of Sciences of the Czech Republic, Pra-
gue): Hans Hellmann: Life Story of a Scientist in the
20th Century

This communication consists of three parts: (i) biography
of Hans Hellmann, a real pioneer in quantum chemistry, (if)
Hellmann’s achievements, and (iii) reflections on the man-
kind destiny in the 20th century. When the Nazis seized po-
wer in Germany in 1933, Hellmann realized that emigration
became a necessity for his family. In 1934-1937 he worked at
the Karpov Institute in Moscow; he was imprisoned in 1938
and a few weeks later executed by the Soviet secret service.

Hans Hellmann (1903-1938) was not only a brilliant
theoretical physicist but also a man who was able to per-
fectly define experiments and carry them out, a physicist
with real and deep feeling for chemistry and, particularly,
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a man with a remarkable vision. Hellmann’s notable achi-
evements are briefly reviewed and their impact on contem-
porary chemistry is emphasized. Attempt has been made to
create a collage on the basis of six Hellmann’s scientific
masterpieces which could be suitable for inclusion in
a Hall of Fame. The first deals with the Hellmann-Feyn-
man theorem that has played a prominent role in molecular
geometry gradient optimization. The next one is associated
with pseudopotentials, which have made possible the entry
of quantum chemical treatment into the area of heavier
atoms. The third achievement concerns non-covalent bonds,
which assume a key position in the description of conden-
sed matter and are essential in the whole realm of biodis-
ciplines. The virial theorem, the fourth success, has played
a great role in understanding the nature of the chemical
bond. Hellmann’s experimental abilities have been docu-
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mented by his measurements of frequency-dependent die-
lectric permittivity, ozone decomposition in stratosphere,
and chemical reactivity. The last achievement is his exten-
sive work Quantum Chemistry (in Russian), published in
1937, which is still an impressive textbook.

In the final section, the transitions of the mankind from
the Age of Reason to democracies and also extremely brutal
dictatorships of the 20th century are briefly outlined; this is a
good frame of the Hellmann’s life story. Another feature of
that century is unparalleled expansion and development of
science and technology, quantum mechanics being the grea-
test scientific achievement of that century. The paper is closed
by a quotation from G. Santayana: ,,Who does not remember
the past, is condemned to repeat it“. The author believes that
it is the moral obligation of seniors in science to regularly re-
mind junior scientists of this sage observation.



