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Ústav fyzikální chemie Jaroslava Heyrovského, Akademie
vûd âeské republiky, Dolej‰kova 3, 182 23 Praha 8
Rudolf.Zahradnik@jh-inst.cas.cz

Do‰lo 20.8.03, pfiepracováno 25.8.03.

Vûnováno prof. Helmutu Schwarzovi (Berlín), vel-

mistru chemie, k jeho ‰edesát˘m narozeninám.

V nedávno skonãeném století se udál bezpoãet dobr˘ch

a povzbudiv˘ch pfiíbûhÛ, ale téÏ hrozivé mnoÏství pfiíbûhÛ,

jeÏ pfiedstavují monokrystaly hrÛzy. Pfiíbûh HellmannÛv

patfií do druhé kategorie: fenomenální uãenec byl zavraÏdûn

ve sv˘ch 35 letech v rámci ãehosi, co lze nazvat neformální

spoluprací nacismu a komunismu.

Pro pfiehlednost je toto sdûlení rozdûleno do tfií ãástí.

Nejprve zmíním Curriculum vitae skuteãného a velkého pio-

n˘ra kvantové chemie. Potom v obrysu popí‰i ty jeho bada-

telské v˘sledky, jichÏ si nejvíce cením. A koneãnû pfiíbûh fe-

nomenálnosti a tragedie zaãlenûním do sevfieného obrázku

o osudu lidstva ve 20. století.

Nedávno, 14. fiíjna 2003, si kvantovûchemická komu-

nita pfiipomínala sté v˘roãí jeho narození; narodil se v nû-

meckém Wilhelmshavenu v rodinû vojáka z povolání. Stfie-

do‰kolské vzdûlání ukonãil maturitou na gymnáziu v r.

1922 a pak následovalo sedm let studia fyziky; diplomu do-

sáhl v r. 1927 a doktorátu v r. 1929. Poãátkem téhoÏ roku se

v rodinû svého uãitele seznámil s pÛvabnou dívkou, Ukra-

jinkou Viktorií Bernsteinovou, jeÏ pocházela ze Ïidovské

rodiny. Záhy nato následoval sÀatek a koncem téhoÏ roku se

manÏelé stali rodiãi chlapce, kterému dali jméno Hans.

Hellmann i jeho uãitel byli na tom stejnû, pokud ‰lo o pÛ-

vod jejich manÏelek: pro oba to mûlo po nástupu nacistÛ

k moci zlé následky a Hellmanna to dokonce stálo Ïivot.

Po  nástupu nacistÛ bylo Hellmannovi zfiejmé, Ïe s ro-

dinou zÛstat v Nûmecku nelze. ManÏelé uvaÏovali o více

moÏnostech emigrace, ale posléze zvítûzilo pfiání paní Hell-

mannové vrátit se na Ukrajinu. Sovûtské autority fiekly ano,

ale Ukrajinu zamítly. Alternativa, kterou nabídly, nebyla

‰patná: pozice vedoucího teoretické skupiny a profesora

Karpovova ústavu v Moskvû. Mimofiádné kvality Hellman-

novy byly v odborném svûtû dobfie známy. Nedlouho po

emigraci, v r. 1934, byla tato nabídka realizována. Hell-

mann se dal do práce s ohromn˘m nasazením a horlivû pub-

likoval v Moskvû i v zahraniãí. Cítil se dobfie a v ãervnu r.

1936 dostal sovûtské obãanství. Uãenci, pfiesnûji fieãeno vy-

braní uãenci, se v Moskvû tû‰ili váÏnosti a pfiízni, a tak Ïi-

vot Hellmannov˘ch nebyl ‰patn˘. Na sklonku r. 1937 si

v‰iml, Ïe atmosféra prostfiedí, kde uÏ nûkolik let Ïil a pra-

coval, se podivnû zmûnila. Nepfiíznivá atmosféra se prohlu-

bovala  a v bfieznu 1938 hrozivá historka zaznamenala pr-

vou kulminaci: Hans Hellmann byl zatãen. KdyÏ mu bylo

34 let 7 mûsícÛ a 15 dní, dne 29. kvûtna 1938, byl NKVD

zavraÏdûn. KdyÏ si ‰la vdova za dva t˘dny do ústavu pro

poslední plat, nedostala ho. Zato si na „stûngazetû“ pfieãetla

denunciaci o svém muÏi; zpráva byla podepsána dvûma

Hellmannov˘mi kolegy, Dr. Zhukhovitskym a Dr. Tjomki-

nem, ktefií byli pokládáni za jeho udavaãe. Prv˘ z nich byl

sekretáfiem stranické organizace v ústavu. Vdova s devítile-

t˘m synem byla záhy vystûhována z bytu a zanedlouho za-

tãena. Hans Hellmann, Jr. se setkal se svou matkou za 15

let. To bylo v dobû, kdy uÏ byl vystudovan˘m elektroinÏe-

n˘rem. Jeho Ïádostem o vystûhování s rodinou vyhovûly

úfiady teprve jako dvaa‰edesátiletému v r. 1991.

Hellmann byl uãenec skuteãnû nev‰ední: byl nejen vy-

nikajícím teoretick˘m fyzikem, ale téÏ velice zdatn˘m ex-

perimentátorem a navíc pfiírodovûdcem s hlubok˘m poro-

zumûním chemii. Zb˘vá dodat, Ïe byl uãencem, kter˘ mûl

jedineãnou zpÛsobilost vystihnout témata, jeÏ budou hrát za

pár let ãi desetiletí klíãovou roli v rozvoji teorie v chemii.

To v‰e bych chtûl doloÏit pomocí v˘bûru Hellmannov˘ch

objevÛ a dûl, které, po sloÏení v koláÏ, by byly pÛsobivou

dekorací pro (virtuální) síÀ slávy. NepÛjde o pouhé vyjme-

nování objevÛ, jeÏ (jistû nejen já) pokládám za díla klíãové

dÛleÏitosti, ale téÏ o uvedení, k ãemu dnes slouÏí a kdo pfii-

spûl v˘znamnû k jejich vyuÏívání.

Domnívám se, Ïe kdyby Hellmann Ïil ve ‰Èastnûj‰í

dobû, byl by vynikajícím kandidátem na Nobelovu cenu. Ve

skuteãnosti mû udivuje, Ïe jeho dílo je zmínûno snad jen ve

40 % uãebnic kvantové chemie. Samozfiejmû v zemi, která

mu poskytla azyl a pak ho pfiipravila o Ïivot, nemûla ofici-

ální místa zájem pfiipomínat jeho dílo. A v jeho rodné zemi

zaãali usilovat o nápravu teprve v 90. letech, o ãemÏ se

krátce zmíním v závûru tohoto ãlánku.

Onu zmínûnou virtuální koláÏ vytvofiím ze ‰estice v˘-

razn˘ch v˘sledkÛ; prv˘ z nich nese v oznaãení jeho jméno.

Jde o HellmannÛv-FeynmanÛv teorém. Pfiispûl k tomu, Ïe

aplikovaná kvantová chemie prodûlala v 70. letech ohrom-

nou promûnu. Dnes je uÏ obecnû známo, Ïe ze Schrödinge-

rovy rovnice plyne pfiedpis pro v˘poãet celkové energie, E,

systému popsaného vlnovou funkcí Ψ a hamiltoniánem H:

E = < Ψ | H | Ψ > (1)

Tento v˘raz dovoloval uÏ ve 30. letech pomocí trpûli-

vého mûnûní vazebn˘ch délek a úhlÛ dospût u dvou- a tfií-

atomov˘ch molekul ke struktufie, jeÏ odpovídala minimu

energie. Av‰ak nutno dodat, Ïe pátrání po optimální struk-

tufie u pouhé ãtyfiatomové molekuly je velice pracné a u vût-

‰ích molekul prakticky neproveditelné. A tak celá oblast

HANS HELLMANN: ÎIVOTNÍ P¤ÍBùH VùDCE VE 20. STOLETÍ*

* Zkrácená verze pfiedná‰ky proslovené na Hellmannovû workshopu v rámci 11. Mezinárodního kongresu kvantové chemie v Bonnu, dne 26.7.2003.
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zaãní pfiíspûvek. Slu‰í se dodat, Ïe ãasovû promûnné dipóly se

uplatÀují napfi. u atomÛ vzácn˘ch plynÛ; jsou zpÛsobeny tím,

Ïe tûÏká atomová jádra nestaãí sledovat velmi rychl˘ pohyb

elektronov˘ch oblakÛ. Tyto interakce mají zásadní v˘znam

pro chemii v kondenzované fázi a jsou naprosto nezastupi-

telné v celé oblasti biodisciplín. K jejich náleÏitému docenûní

nepochybnû dojde v nedaleké budoucnosti.

Ultrapion˘rem v této oblasti byl pût let pfied Hellman-

nem Fritz London10, ale HellmannÛv pfiíspûvek11 je origi-

nální a velice pfiínosn˘. Je nejvy‰‰í ãas, aby mladí adepti

biodisciplín (chemici ov‰em téÏ) vûnovali náleÏitou pozor-

nost popisu a interpretaci tûchto interakcí; bez toho by ne-

mûli moÏnost porozumût prÛbûhu fungování elementárních

procesÛ v Ïivé hmotû. Soustavné pouãení o tûchto interak-

cích lze nalézt na více místech v literatufie, napfi. v pra-

cích12-14.

Jen krátce se mohu zmínit o viriálovém teorému, kter˘

ukazuje, Ïe mezi potenciální (V), kinetickou (T) a celkovou

(E) energií u atomÛ a molekul existuje podivuhodnû jedno-

duch˘ vztah:

(3)

Tento vztah pfiesnû platí v pfiípadû, Ïe máme k dispozici

pfiesnou vlnovou funkci4,15. U v˘poãtÛ s funkcemi pfiibliÏ-

n˘mi lze podle míry nesplnûní vztahu (3) usuzovat na kva-

litu pouÏité pfiibliÏné vlnové funkce. Zb˘vá dodat, Ïe ke

vztahu (3) dospûli nezávisle Hellmann4 a Slater15, a proto

b˘vá oznaãován jako HellmannÛv-SlaterÛv teorém. Jedno-

duchost vztahu (3) mÛÏe svádût k domnûnce, Ïe pozadí to-

hoto vztahu je stejnû prosté. Av‰ak není tomu tak; ve sku-

teãnosti i v literatufie nepochybnû dobré kvality b˘vá sepûtí

potenciální, kinetické a celkové energie interpretováno

zmatenû a ne zcela korektnû. Jasno lze získat napfi. trpûli-

v˘m prostudováním prací Ruedenberga16 a Kutzelnigga17.

Páté místo v na‰í koláÏi právem náleÏí Hellmannov˘m

experimentálním pracím. I v tomto smûru byl skuteãn˘m

mistrem, jak˘m byl v oblasti teorie. Pro ilustraci lze uvést

mûfiení frekvenãnû závisl˘ch dielektrick˘ch konstant18, jeÏ

bylo souãástí jeho dizertace, jakoÏ i dnes vskutku aktuální

téma, t˘kající se rozkladu ozonu ve stratosféfie19. Jeho stu-

die chemické reaktivity20 pfiedbûhla dobu. Ve v‰ech sv˘ch

pracích vÏdy kladl dÛraz na zkoumání toho, jak nepfiesnosti

jednotliv˘ch promûnn˘ch ovlivÀují pfiesnost stanovované

veliãiny. S politováním lze dodat, Ïe tomu trvale v˘znam-

nému bodu se dnes vûnuje jen malá pozornost.

Jako poslední bod do koláÏe z Hellmannova díla  vybí-

rám jeho monografii, která vy‰la v r. 1937 v Moskvû pod

názvem „Kvantovaja chimija“21. To bylo prvé dílo tohoto

druhu, tedy poãin prÛkopnick˘. Je ov‰em pravda, Ïe uÏ v r.

1935 vy‰lo známé dílo Paulinga a Wilsona nadepsané „Int-

roduction to Quantum Mechanics“ s podtitulem „With Ap-

plication to Chemistry“. To, co je na Hellmannovû díle

zvlá‰tû ocenûníhodné, je to, Ïe po témûfi 70 letech je pofiád

svûÏí a pouÏitelné jako uãebnice! Ostatnû totéÏ platí o díle

o sedm let mlad‰ím, o „Quantum Chemistry“ Eyringa, Wal-

tera a Kimballa, které má uÏ mnoho desetiletí charakter ja-

studia hyperploch potenciální energie stagnovala. Ke dra-

matické zmûnû do‰lo aÏ v 70. letech, kdy se pro optimali-

zaci geometrie molekul zaãalo pouÏívat vedle v˘poãtu ener-

gie také v˘poãtu gradientÛ energie1-3, tedy derivací celkové

energie podle vnitfiních soufiadnic molekuly xi. Hellmann

ukázal, Ïe platí4

(2)

coÏ znamená, Ïe hodnoty zmûny energie se zmûnou (zvût-

‰ením ãi zmen‰ením) soufiadnice vypoãítáme ze Schrödin-

gerovy rovnice, v níÏ hamiltonián je nahrazen jeho derivací

podle soufiadnice. Optimalizace geometrie molekul pomocí

energie a gradientu energie zpÛsobila – spolu s kvalitními

poãítaãov˘mi programy – ohromn˘ rozmach teorie v che-

mii. Ve vût‰inû laboratofií se kvantová chemie stala neod-

myslitelnou sloÏkou experimentální práce. Slu‰í se je‰tû po-

znamenat, Ïe derivace energie podle soufiadnice má srozu-

miteln˘ fyzikální v˘znam. Udává totiÏ velikost a smûr síly,

jeÏ pÛsobí na jádra jednotliv˘ch atomÛ v molekule, a tudíÏ

pfiedstavuje pokyn, o kolik a v jakém smûru zmûnit polohu

toho kterého jádra, abychom se pfiiblíÏili k optimální struk-

tufie, tedy k té, jíÏ pfiíslu‰í nejniÏ‰í energie. Rozumí se samo

sebou, Ïe v této struktufie jsou v‰echny dílãí hodnoty gradi-

entu energie rovny nule.

Dal‰í políãko v na‰í koláÏi je spjato s tím, co se dnes nej-

ãastûji naz˘vá pseudopotenciál. Název to není nejpodafie-

nûj‰í, idea je to v‰ak velice uÏiteãná. Mnoho pokusn˘ch

i teoretick˘ch studií je spjato se systémy, obsahujícími

atomy 1. a 2. fiady periodického systému. Pfiechod k teore-

tickému popisu tûÏ‰ích atomÛ je svízeln˘ proto, Ïe s rostou-

cím poãtem elektronÛ se stává v˘poãet na kvalitní úrovni

pro velik˘ rozsah nezvládnuteln˘ i v pfiípadû velmi v˘kon-

ného poãítaãe. Hellmann navrhl uÏ v r. 1934, jak pfiekonat

tuto svízel5. Doporuãil uvaÏovat ve v˘poãtu explicite pouze

elektrony vnûj‰í slupky, tedy elektrony valenãní. Elektrony

vnitfiních slupek (kter˘ch je u tûÏ‰ích atomÛ velká vût‰ina),

zvané téÏ elektrony „core“, vytváfiejí spolu s jádrem atomu

útvar, kter˘ se zpracovává jako celek. Tento postup umoÏ-

Àuje kvalitní popis systémÛ obsahujících tûÏké atomy. Slu‰í

se dodat, Ïe tutéÏ ideu popsal témûfi souãasnû Gombas6.

V minul˘ch desetiletích byly navrÏeny pseudopotenciály pro

v‰echny tûÏké atomy, pseudopotenciály, které berou náleÏitû

v úvahu potfiebu respektovat relativistické efekty, jeÏ se pro-

nikavû uplatÀují u elektronÛ tûchto atomÛ ve slupkách, situ-

ovan˘ch nejblíÏe atomovému jádru7-9. Je tedy zfiejmé, Ïe

dnes uÏ v periodickém systému neexistují v˘poãtovû nedo-

stupná záti‰í. Je v‰ak pravdou, Ïe mezi tûÏk˘mi atomy exis-

tují takové, jejichÏ zpracování není snadné, ale to je uÏ pfií-

pad pfiesahující zamûfiení tohoto ãlánku.

Dal‰í bod je (a bude!) perlou v na‰í koláÏi. T˘ká se van

der Waalsov˘ch (zkrácenû vdW) interakcí, které se v literatufie

oznaãují téÏ jako slabé ãi nekovalentní. Jde o interakce mezi

permanentními, indukovan˘mi a ãasovû promûnn˘mi elek-

trick˘mi multipóly, jeÏ jsou spjaty s interagujícími moleku-

lami; interakce dipól-dipól ãasto pfiedstavuje nejvût‰í stabili-
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kési „bible“ pro zaãínající kvantové chemiky. Pokud jde

o Hellmannovu monografii, nutno dodat, Ïe v r. 1937 ne-

mûla nadûji na vydání v nacistickém Nûmecku. Nûmeckou

verzi se v‰ak podafiilo uplatnit ve Vídni22 v té dobû je‰tû ne-

obsazené.

Dfiíve neÏ umístíme celou koláÏ do virtuální sínû slávy,

je na místû pokus o zafiazení Hellmannova pfiíbûhu do kon-

textu 20. století. Od doby osvícenství v 18. století lze sle-

dovat cestu  rozmachu  k politick˘m, hospodáfisk˘m a soci-

álním rysÛm demokracie 20. století. V‰ichni ov‰em víme,

Ïe na odvrácené stranû tohoto století jsou dvû války, války

hrÛzné rozsahem a brutalitou. A letitá válka studená. A dvû

surové a bestiální diktatury, jeÏ své metazloãiny páchaly

v rámci hnûdé a rudé verze socialismu: dohromady to stálo

Ïivot okolo 80 miliónÛ lidí. Vynikající uãenec Hans Hell-

mann byl jedním z onûch 80 milionÛ. Bylo to navíc také

století emigrací a emigrantÛ.

Ve 20. století do‰lo také k dfiíve netu‰enému rozmachu

vûdy a vyspûlého prÛmyslu. Do‰lo k objevÛm, jeÏ zmûnily

ná‰ pohled na vesmír a na svût, v nûmÏ Ïijeme. Role fyziky,

chemie, biologie (v ‰irokém slova smyslu) a lékafiství byla

pfievratná. Pokud bych smûl zmínit jen jeden jedin˘ z tûch

velk˘ch objevÛ, tak bych uvedl kvantovou mechaniku; je to

nejen pro mne jeden z nejvût‰ích triumfÛ lidského ducha23

s dÛsledky pro fundamentální teorii fyziky (hlubok˘ prÛnik

do svûta elementárních ãástic a souãasné úsilí o spojení

s obecnou teorií relativity) a pro vznik molekulov˘ch vûd

(je jejich spoleãn˘m teoretick˘m jmenovatelem). Koneãnû

myslím, Ïe by bylo ‰koda neupozornit na vliv kvantové teo-

rie na v˘tvarné umûní 20. století24.

Pfied uzavfiením svého krátkého pfiíspûvku rád konsta-

tuji, Ïe v posledních letech vzrostl pronikavû v odborn˘ch

kruzích zájem o Hellmannovo dílo i o jeho osud jak v Nû-

mecku, tak v Rusku. V Nûmecku je v ãele tûchto snah prof.

W. H. Eugen Schwarz na univerzitû v Siegenu. On také v˘-

znamnû pfiispûl ke vzniku dvou vynikajících pfiíspûvkÛ o H.

Hellmannovi25,26.

Sv˘m dílem si Hellmann vytvofiil pomník, kterému ne-

hrozí zvûtrávání a koroze. Mysle na velkého uãence, jed-

noho z 80 milionÛ lidí, jejichÏ Ïivoty byly zmafieny, pfieji si,

aby mladá generace nebyla lhostejná k minulosti a historii

vÛbec, nejen k historii vûdy. Pokud by tomu tak nebylo,

hrozila by totiÏ recidiva. Na to nás uÏ pfied lety upozornil

americk˘ filozof ‰panûlského pÛvodu, George Santayana

(1863–1952): „Who does not remember the past, is con-

demned to repeat it“. Na nás seniorech je, abychom na to

taktnû, av‰ak houÏevnatû upozorÀovali mlad‰í generace.
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R. Zahradník (J. Heyrovsk˘ 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, (ii)
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-

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.
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