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,Jahn-Teller”

gy szimmetrikus, nemlinedris, un. elfajult elektrondllapotu
(vagyis elektronokkal csak részben betoltott palydkkal ren-
delkez§) molekula szimmetridja torzul, és ezzel né a molekula
stabilitdsa. Ez a Jahn-Teller-hatds [1]. Mds szavakkal: a nagyobb
szimmetridji atommag-konfigurdcié és a kisebb szimmetridju
elektronkonfigurdcié kozotti ellentmondds instabilitdst okoz,
ezért a nagyobb stabilitds eléréséhez csokken a magkonfigurdcié
szimmetridja és egyensulyba keriil az atommag-konfigurdcid és
az elektronszerkezet. [gy a molekula alacsonyabb szimmetridjy,
mint amilyen szimmetridt varnank a szerkezeti képlet alapjdn. A
Jahn-Teller-hatds az elektronrezgési (,,vibronic™) kolcsénhatdsok
kozé tartozik, és ebben az esetben az egyébként széleskortien ér-
vényes Born-Oppenheimer-kozelités elveszti érvényességét. A ne-
vezetes kozelités szerint ugyanis a molekula elektronszerkezete
és rezgémozgdsa jol elkiilonithetd annak kovetkeztében, hogy az
atommagok sokkal lassabban mozognak, mint az elektronok, és
az elektronszerkezet rogzitett atommag-konfigurdciéhoz tarto-
zik. A molekula szimmetridja az atommag-konfigurdciét jellemzi.
A Jahn-Teller-hatds a szildrdtestfizikdban és a szerkezeti ké-
midban kitiintetett helyet foglal el, gondoljunk példdul a szupra-
vezetés megértésében betoltott szerepére. A ,,Perovszkit tipusu
oxidok - a magas T, szupravezetés 1j megkdozelitése” cimi kozos
Nobel-dijas el6addsukban J. Georg Bednorz és K. Alex Miiller 5
alkalommal hivatkoztak ,,Jahn-Teller”-re, de a hivatkozdsok lis-
tdiban nem taldlunk rd utaldst [2]. A Jahn-Teller-hatds a tudo-
ményos irodalmi folklér részévé valt. Trdsunkban felfedezésének
néhdny tudomdnytorténeti vonatkozdsdval foglalkozunk, elsg-
sorban az érintett tuddsok, Teller Ede, Gerhard Herzberg, Rudolf
Renner, Lev D. Landau és Hermann A. Jahn személyén keresztiil.

A Jahn-Teller-hatas egyszerii példaja. A rovid fliggéleges
vonalak elektronokra utalnak, amelyek a vizszintes vonalak altal
reprezentalt energiaszinteken tartozkodnak. A ZnCl, esetében
az energiaszintek betoltottek és ezzel 6sszhangban van

a szabalyos oktaéderes geometria. A CuF, esetében vannak
nem teljesen betoltott energiaszintek, és a molekula szerkezete
szabalyos oktaéderes helyett kisebb szimmetriaju nyujtott okta-
éderes, ami megfelel a Jahn-Teller-hatas altal jelzett valtozasnak

ZnF, CuF,
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Teller Ede és Teller Mici az 1930-as években.
Wendy és Paul Teller szivességeébdl kdzoljik

Teller Ede (1908-2003) [3] nevét szdmos hatds viseli a tudo-
madnyos irodalomban. Szeretett mdsokkal egyiitt dolgozni; gyak-
ran volt eredeti dtlete, és a részleteket egy-két kollégdjéval egytitt-
miikodve dolgozta ki. Amikor Tellerrel tudomdnyos kutatdsairdl
beszélgettiink [4], a tobbrétegli adszorpcidt leiré Brunauer-Em-
mett-Teller- (BET-) 6sszefiiggést emelte ki, mint olyat, amelyért
Nobel-dijat kaphatott volna. Amikor megkértiik, hogy ellendriz-
ze és javitsa ki beszélgetésiink leiratdt, akkor ezt a megjegyzését
torolte. Ez killonleges eset volt, mert Teller koztudottan ragasz-
kodott ahhoz, hogy az interjuit valtoztatds nélkiil vagy egyaltaldn
ne kozoljék. Ebben az esetben § volt az, aki véltoztatott.

Gerhard Herzberg 1971-ben
Moszkvaban, a Lomonoszov
Egyetemen. Akkor és ott
értesiilt arrol, hogy Nobel-dijjal
tiintették ki.

Néhai Lev V. Vilkov szivessegebdl
kozoljuk
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A Jahn-Teller-hatds felfedezését megelGzte a Renner—Teller-
hatds felfedezése, és még el6bb fedezték fel a Herzberg-Teller-
hatést (a fizikai alapokat valamelyest részletesebben ismertettiik
egy kordbbi dolgozatban [5]). Teller az 1930-as évek elején Német-
orszédgban taldlkozott Gerhard Herzberggel (1904-1999), a ké-
s6bbi Nobel-dijas német—kanadai spektroszkdpussal. Beszélgeté-
seik a tébbatomos molekuldk elektrondtmeneteinek és moleku-
larezgéseinek egyiittes tdrgyaldsdt bemutaté dolgozathoz vezet-
tek [6]. Teller hozta az otleteket és Herzberg, aki a bdbdéhoz ha-
sonlitotta a szerepét, elkészitette a dolgozat els§ vézlatdt, ame-
lyet Teller kijavitott. Teller ragaszkodott ahhoz, hogy Herzberg le-
gyen az els§ szerz§ [7]. Ez volt az els§ eset, amikor az elektron-
dtmeneteket és a molekularezgéseket 6sszekapcsolva térgyaltdk,
és eredményiik kivételt jelentett az dltaldnosan elfogadott Born—
Oppenheimer-kozelités érvényessége aldl.

Rudolf Renner.
Beate Bauer-Renner szivességeébol kdzoljik

Rudolf Renner (1909-1991) a szén-dioxid-molekula els§ ger-
jesztett elektrondllapotdban fellépd rezgési elektron-kolcsonha-
tdst irta le [8]. Mig Teller és Herzberg a tudomédnytorténet ismert
alakjai (és Teller jéval azon tul is), Renner személye a tudo-
mdnyban doktori munkdja utdn a feledés homdlydba mertiilt, de
némi detektivmunkadval sikeriilt tobbet megtudni réla [9]. ElsG-
sorban a Stanford Egyetem Hoover Intézménye levéltdrdnak Tel-
ler-anyagdban taldltunk informadciét, valamint leveleztiink Ren-
ner menyével, Beate Bauer-Rennerrel. Renner a sziléziai Schwe-
idnitzben (akkor Németorszdg, ma Lengyelorszdg) sziiletett. Han-
noverben, majd Gottingenben tanult. Max Born (1882-1970), a
modern fizika egyik megteremtdje és kés6bbi Nobel-dijas volt a
témavezetdje, Teller pedig a konzulense. A nécik 1933-as uralom-
ra jutdsa utdn Born és Teller is elhagyta Németorszdgot, miel§tt
Renner még befejezte volna a projektjét, és Arnold Eucken
(1884-1950) segitette abban, hogy letehesse doktori vizsgdit. Ren-
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ner megkdszonte Born és Teller segitségét [10]. Bar Renner dok-
tori cimét sikeriilt megmenteni, fizikusként nem tudott elhe-
lyezkedni. Kétéves tanfolyam elvégzésével tandri képesitést szer-
zett, de dlldsra igy sem taldlt. A hdboru végéig meteorolégusként
dolgozott a német birodalmi meteoroldgiai szolgdlatndl. 1942-ben
feleségiil vette egy gyodgyszerész ldnydt az alsé-szdszorszédgi Do-
rumbdl. Mindkét ségora elesett a hdbortban, igy Renner 6rokol-
te a gydgyszertdrat, és miutdn megszerezte a gyogyszerészi ké-
pesitést, 1950-ben dtvette a csalddi véllalkozdst. Felesége haldla
utdn Renner feleségiil vett egy dorumi gydgyszerészt, és 1980-as
nyugdijazdsdig tovdbbra is gydgyszertdrban dolgozott. Beate
Bauer-Renner szerint az egykori fizikus soha nem emlitette, hogy
fiatalkordban fontos tanulmdnyt publikdlt, és Gottingenben vi-
laghir{ tuddsok voltak a mentorai.

Renner mdr nyugdijas volt, amikor levelet irt Tellernek, amely
szerint a lapokban és a tv-ben kovette egykori konzulense pdly4-
jdt, és ismételten megkoszonte Teller segitségét kutatémunkdjd-
ban [11]. Meghivta Tellert, hogy ldtogassa meg a Brémétdl szdz
kilométerrel északra levé Dorumban. Teller kedvesen vdlaszolt
[12], és megkérte német kiaddjdt, hogy kiildjon egy példdnyt
energiakonyvének akkor megjelend német forditdsdbdl [13]. Ren-
ner publikdcidja egyediil Rennert tiintette fel szerz8ként, de id6-
vel az abban leirtakat Herzberg kezdeményezésére az irodalom
Renner-Teller-hatdsként tartja szdmon.

[y

e ?
m‘ s v,

Lev D. Landau az 1930-as években egy moszkvai
fizikai kutatéintézet udvaran. Néhai David Shoenberg
felvétele, és az 6 szivességebdl kdzoljik

Teller Németorszdgbdl Koppenhdgdba ment, és Niels Bohr cso-
portjdban taldlkozott a kor tobb vezet§ fizikusdval. Koztiik volt
Lev D. Landau (1908-1968) szovjet fizikus, késGbbi Nobel-dijas,
akivel sokat beszélgetett a molekuldk elektron- és rezgési hul-
ldmfiggvényei kozotti kolesonhatdsokrdl. Amikor 1996-ban Tel-
lerrel beszélgettiink, emlékeztetett Landau szerepére a Jahn-Tel-
ler-hatds felfedezésének torténetében ([4], 415-416. oldal): ,,Akar-
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nak hallani a Jahn-Teller-effektusrdl? Természetesen ez sem in-
kébb kémia, mint a tobbi kutatdsom, amit kordbban emlitettem.
Mint tudjdk, vegyészként kezdtem, és ez a stigma rajtam ma-
radt. Ennek a hatdsnak koze volt Lev Landauhoz. Egy német di-
dkom Gottingenben, R. Renner, egy nagyon kedves ember, irt egy
tanulmdnyt a linedris szén-dioxid-molekula degenerdlt elektron-
dllapotairdl. ... Eredetileg azt vetettem fel, hogy vizsgdljuk meg a
szén-dioxid elektrondtmenetét, amikor az dtmenet dip6lusmo-
mentuma meréleges a CO, tengelyére. Renner feltételezte, hogy
a szén-dioxid gerjesztett, degenerdlt dllapota linedris. 1934-ben
Landau és én ott voltunk Niels Bohr koppenhdgai intézetében, és
sokat beszélgettiink. Landau nem értett egyet Renner dolgozatd-
val; nem tetszett neki. Azt mondta, hogy ha a molekula degene-
rdlt elektrondllapotban van, akkor a szimmetridja megsemmisiil,
és a molekula mdr nem lesz linedris. Landau tévedett. Sikeriilt
meggydznom Gt, és egyetértett velem. Valdszintleg ez volt az
egyetlen eset, amikor megnyertem egy vitdt Landauval szemben.
Nem sokkal késébb Londonba mentem, és taldlkoztam Jahnnal.
Elmeséltem neki a Landauval folytatott vitdmat, és azt a prob-
lémét, amelyben meggy§z&dtem arrdl, hogy Landau tévedett.
Zavart azonban, hogy Landau éltaldban nem tévedett. Tehdt ta-
ldn a linedris molekuldk kivételével neki volt igaza. Jahn jé cso-
portelméleti szakember volt, és megirtuk azt a dolgozatot,
amelynek a tartalmdt j6l ismerik: ha egy molekuldnak van de-
generdlt elektrondllapota, akkor a molekula szimmetridja torzul.
Ez a Jahn-Teller-tétel. Ehhez tartozik egy ldbjegyzet, amely sze-
rint ez mindig igaz, egyetlen kivétellel, a linedris molekuldk ese-
tében. Tehdt a Jahn-Teller-hatds ironikus torténete az, hogy el§-
sz0Or tanitvdnyomon, R. Renneren keresztiil dolgoztam, a nevem
nem is szerepelt azon a dolgozaton, amely 1934-ben jelent meg.
Ez a tanulmédny bemutatta a Jahn-Teller-hatds egyetlen éltaldnos
kivételét.”

Amikor megkérdeztiik Tellert, hogy Landau oriilt-e a ldbjegy-

Hermann A. Jahn az 1930-as években. Michael Jahn
és Margaret Jahn szivességébdl kozoljuk
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zetnek, igy vélaszolt: ,Remélem, igen, de Landauval soha t5bbé
nem taldlkoztam. Tobbszor is leirtam ezt, és hivatkoztam rd. Va-
l6jdban Landau—Jahn-Teller-tételnek kellene ezt nevezni, mert
Landau volt az elsd, aki megfogalmazta, sajnos az egyetlen
olyan kivételt haszndlva, ahol nem érvényes.”

Hermann A. Jahnrdl (1907-1979) a Jahn-Teller-hatds ismertsé-
ge ellenére is csak keveset tudunk. Jahn és Teller 1935-ben keriil-
tek kapcsolatba, amikor Teller a University College London mun-
katdrsa volt és Jahn a Royal Institutionban dolgozott. Az egyik
volt kollégdja dltal irt nekrolégban [14] taldltunk réla informédci-
Gt, fényképét pedig gyermekeitl kaptuk. A nekroldg szerint ,,a
végletekig szerény volt, és ezért nem volt konny(i megismerni”.
Teller tobbszor tévesen dllitotta azt, hogy Jahn Németorszdgbdl
menekiilt. Valgjdban Jahn apja 1890-ben érkezett Németorszdgbdl
Anglidba, és Jahn Colchesterben sziiletett. Lincolnban jdrt iskold-
ba, és 1928-ban a University College Londonban szerzett BSc-dip-
lomét kémidbdl. Ezt kiovetSen Lipcsében folytatta tanulmdnyait,
ahol Werner Heisenberg volt az egyik mentora a doktori cim
megszerzésében. Jahn disszertdciéja a metdnmolekula rezgései-
rél sz6lt. Anglidba visszatérve a Royal Institution, a Royal Air-
craft Establishment és a Birminghami Egyetem matematikai fi-
zika tanszékén (Rudolf Peierls irdnyitdsa alatt) dolgozott, miel6tt
1949-ben a Southamptoni Egyetemen kapott oktatéi kinevezést.
Az egyetem nagyra becsiilt tagja volt, az alkalmazott matemati-
kai tanszék vezetGje, majd a természettudomdnyi kar dékdnja. A
tobbatomos molekuldk degenerdlt elektrondllapotokban valé sta-
bilitdsdrdl sz6l6 két tanulmdnydn kiviil (az els6ben irtdk le Tel-
lerrel a késbb Jahn-Teller-hatdsként ismert megfigyelést) szd-
mos mds publikdcidja is megjelent. Kivdléan alkalmazta a mate-
matikdt a kiil6nboz8 problémdk megolddsdban. Rontgensugdr-
szérdssal és a magszerkezeteket leir6 csoportelmélet alkalmazd-
sdval foglalkozott. F§ érdekl§dési teriilete tovdbbra is a moleku-
ldk szerkezete és a molekuldris rezgések maradtak. A hdboru
alatt hdborus projektként nagy szerkezetek, példdul repiilégépek
rezgéseit tanulmdnyozta.

e

Hargittai Magdolna és Teller Ede 1996-ban Tellerék otthonaban,
Palo Alto, Kalifornia. Teller éppen Teller, Wendy Teller és Wilson
Talley Conversations on the Dark Secrets of Physics cimi kony-
vét dedikalja. Hargittai Istvan felvétele

Eppen abban az id6ben, amikor megldtogattuk Telleréket,
egyikiink (HM) a gdzdllapotd mangén-trifluorid-molekula szer-
kezetén dolgozott, és mdr akkor sejtettiik, hogy a molekula szer-
kezete Jahn-Teller-hatdst mutat. A szerkezetmeghatdrozdsra gdz-
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tézisu elektrondiffrakciét és kvantumkémiai szdmitdsokat hasz-
ndltunk. Tellert ldthatéan érdekelte a szerkezet, és a tovabbiak-
ban folyamatosan tdjékoztattuk el§rehaladdsunkrdl. A kristdlyos
mangdn-trifluorid a Jahn-Teller-torzulds egyik legjellemz8bb ese-
te. Ebben a fluoridionok hatos koordindciéban veszik koriil a
mangdniont, de nem egyenl§ tdvolsdgra vannak egymdstol, mint
ahogyan egy szabdlyos oktaéderes elrendezddésben lennének, és
a molekula Dy, szimmetridjd, nyujtott oktaéderes szerkezetd.

106°g 106°
1480 )
—E
Mn-F MnF F-F F-F T
I i f | i f } I
0 1 2 3 4 3 6rA 7

A szabad mangan-trifluorid-molekula un. radialis eloszlasai

a kisérleti adatokbol (E) és szamitasokbol (T) - valéjaban ezek
az atommagtavolsagok valdszinliségi eloszlasai - és a C,,
szimmetriaju molekulamodell [15] nyoman. Az Mn-F koétés-
hosszak kozotti eltérés alig lathaté, de a kotésszogeket
meghatarozo F...F tavolsagok kozotti jelentds eltérés szembetiind

Az elektrondiffrakcids analizis kvantumkémiai szdmitdsokkal
kombinalva egyértelmiien kimutatta a Jahn-Teller-hatdst a sza-
bad molekuldban is [15]. A legmagasabb D, szimmetria helyett
a molekula az alacsonyabb C,, szimmetridju. Két kiilonbozd ko-
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tésszog van; kettd 106, egy pedig 148 fokos, és az egyik kotés va-
lamelyest rovidebb, mint a mdsik kett§. A torzulds stabilizdlja a
molekuldt. Részletesen tdrgyaltuk ennek mechanizmusit, és cso-
portelméleti megfontoldsok segitségével a torzulds feltételeit [16].
A Jahn-Teller- és Renner—Teller-hatdst mutatd fém-halogenid mole-
kulaszerkezetekre tovdbbi példakat mutattunk be [17, 18].
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