Leitmotiv des Buches ist es, zu
verdeutlichen, warum Physiker
bestimmte Methoden entwickelt
haben, und diese dann aus mathe-
matischer Sicht nachzuvollziehen.
Der etwas ironische Satz ,,Physicists
do not stop at such mathematical
difficulties” (im Zusammenhang
mit dem Pfadintegral) markiert die
Herausforderung, den erfolgreichen
Pragmatismus der QFT in saubere
Mathematik umzuwandeln. An
keiner Stelle jedoch lassen sich die
Autoren dazu verleiten, die Eleganz
einer mathematischen Struktur
iiber deren physikalische Begriin-
dung zu stellen.

Bei der Themenauswahl wird
das Buch den vielfiltigen Zugdngen
zur Quantenfeldtheorie durchaus
gerecht: Die Autoren diskutieren
funktorielle und kanonische Quan-
tisierung, Deformationsquantisie-
rung, Pfadintegral, Stérungstheorie
und BRST-Kohomologie von nicht-
abelschen Eichtheorien ebenso wie
die Grundziige der axiomatischen
Zugénge und konstruktiven Metho-
den. Bei der Renormierungstheorie
machen sie den BPHZ-Zugang so-
wie die Flussgleichungen-Methode
ohne viel technisches Beiwerk auf
wenigen Seiten transparent. Das
letzte Kapitel ist dem Standard-
modell der Elementarteilchen und
seiner Symmetriestruktur gewid-
met; die Darstellung ist weitgehend
konventionell, wird aber durch eine
mathematische Analyse der zu-
grundeliegenden Faserbiindelstruk-
tur sinnvoll ergénzt. Die beiden
Anhinge iiber Operatoralgebren
und Spektraltheorie sind lesens-
wert, auch wenn der inhaltliche
Zusammenhang wenig heraus-
gearbeitet ist.

Natiirlich gibt es immer etwas
auszusetzen. Vielleicht kommt die
Floskel ,,it turns out“ ein wenig zu
oft vor; so hitte man bei der recht
subtilen Wick-Rotation gerne eine
Begriindung gesehen. Die Unter-
scheidung zwischen Korrelations-,
zeitgeordneten und Schwinger-
Funktionen bleibt, obwohl korrekt
eingefiihrt, haufig unscharf. Und
die verungliickte Liste der halbzah-
ligen Drehimpuls-Quantenzahlen
im Quantenmechanik-Kapitel wire
vermeidbar gewesen. Dennoch
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wird das durchdacht und einladend
présentierte Buch fiir eine schnelle
Orientierung in der Quantenfeld-
theorie gute Dienste leisten.
Karl-Henning Rehren

W Erich Hiickel (1896-1980)

Andreas Karachalios legt mit die-
sem Buch eher eine intellektuelle
Biografie als eine Lebensbeschrei-
bung Erich Hiickels vor. Hiickel

ist einer der beiden Viter der
Debye-Hiickel-Theorie der Elek-
trolytlosungen und der Entwickler
der ,,4N +2“-Regel zur Feststellung,
ob ein zyklisch durchkonjugiertes
Molekiil aromatisch ist. Karachalios

Erich Hiickel
(1896-1980)

A. Karachalios:
Erich Hiickel

i Y (1896 — 1980)
Springer, Heidel-
berg 2010,

XVII +200S.,

geb., 106,95 €

ISBN 9789048135592

widmet Hiickels Herkunft und frii-
her Ausbildung vergleichsweise we-
nig Raum und legt den Nachdruck
auf Hiickels enge Beziehung zu
seinem Bruder Walter, dessen Stu-
dium der Chemie einen moglichen
Einfluss auf Erichs bedeutende
spatere Forschung hatte.

Die Darstellung beginnt erst
richtig mit Hiickels Eintreffen an
der Universitit Gottingen. Dort
studierte er vom Frithjahr 1914 an
Physik und promovierte schlief3-
lich, trotz gelegentlicher Unter-
brechungen aufgrund des Krieges,
im Jahre 1921 bei Peter Debye in
Experimentalphysik. Im Anschluss
zog er fir fast zehn Jahre durch
einige der wichtigsten europdischen
Forschungszentren fiir Physik und
physikalische Chemie, als an eben-
diesen Orten die neue Quanten-
mechanik entstand.

Karachalios beschreibt die Zeit,
die Hiickel als Assistent bei David
Hilbert und Max Born in Got-
tingen verbrachte, seinen Umzug
nach Ziirich, um erneut bei Debye
zu arbeiten, sowie seine kiirzeren
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Aufenthalte in London, Kopen-
hagen und Leipzig. Hierbei kon-
zentriert sich Karachalios auf den
Inhalt der Forschung, wobei er die
spezifischen intellektuellen Gege-
benheiten an jedem einzelnen Ort
und deren Einfluss auf die Arbeit
Hiickels hervorhebt. Das Herzstiick
des Buches bildet die detaillierte
Geschichte der Entwicklung der
Theorien Hiickels zur Doppel-
bindung und zur Aromatizitit,
welche er 1929 in seiner Zeit als
Stipendiat in Kopenhagen begann
und 1937 abschloss, als er seine Do-
zentur an der TH Stuttgart aufgab,
um einem Ruf nach Marburg zu
folgen. Dies war die Glanzzeit von
Hiickels Berufsleben, in der er ne-
ben der Entwicklung der genannten
Theorien auch eine heftige Debatte
mit Linus Pauling tiber die Anwen-
dung der Quantenmechanik auf die
Molekiilstruktur fithrte.

Auf3er einem kurzen Exkurs zu
Hiickels Verhalten in der NS-Zeit
schildert Karachalios auch hier
Hiickels privates Umfeld nur kur-
sorisch, was allerdings dem spér-
lichen Archivbestand geschuldet
sein diirfte und den Stellenwert des
Buches nicht schmilert. Schwerer
wiegt der Mangel an einer einge-
henden Beschiftigung mit dem
verwickelten Verhaltnis zwischen
Physik und Chemie in den 1920er
und 1930er Jahren in Deutsch-
land. Dies mindert die Bedeutung
des Buches fiir die Geschichte
der Physik und Chemie ein we-
nig. Karachalios sieht in diesem
Spannungsfeld den Grund fiir den
begrenzten beruflichen Erfolg Hii-
ckels. Leider diskutiert er nicht die
Umstiande der Verleihung des No-
belpreises fiir Chemie an Peter De-
bye, ein mogliches Gegenargument
zu dieser Hypothese. Das selbst-
gesteckte Ziel, ,,to draw a more
complete picture of Erick Hiickel’s
important research efforts, in order
to better assess his path-breaking
papers on quantum chemistry“ hat
Karachalios jedoch eindrucksvoll
erreicht.

Jeremiah James
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W Statistical Mechanics: Theory
and Molecular Simulation

Mark Tuckerman, Professor an der
Chemie-Fakultit und am Cou-
rant-Institut fiir Mathematik der
Universitdt von New York, spannt
in seinem Buch tiber Statistische
Mechanik den weiten Bogen von
den klassischen und quanten-
mechanischen Grundlagen hin zu
konkreten anwendungsorientierten
Umsetzungen auf dem Computer.
Sein Ziel ist es, Master-Studenten

M. Tuckerman:
Statistical Mecha-
nics: Theory and
Molecular Simu-
lation

Oxford University
Press 2010, 712 S.,
geb., 90 $

ISBN 9780198525264
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und Doktoranden der Physik, aber
auch der Chemie und anderer ma-
terialwissenschaftlicher Ficher, die
Grundlagen der Statistischen Me-
chanik und deren numerische An-
wendungen in Computersimulati-
onen gleichzeitig und aufein-ander
abgestimmt zu vermitteln.

Fast jedes Kapitel beginnt mit
den theoretischen Konzepten und
Gesetzmafligkeiten und diskutiert
dann detailliert die zugehorigen
Computeralgorithmen und Simula-
tionsmethoden, zumeist bis zu den
aktuell eingesetzten Verfahren. En
passant lernt der Leser auch einige
der wichtigsten der physikalischen
Phanomene kennen, die in den
traditionellen Darstellungen der
Statistischen Mechanik mehr im
Vordergrund stehen: z. B. ideales
klassisches und quantenmecha-
nisches Gas, Phaseniiberginge und
deren theoretische Beschreibung
und Struktur- und Streufunktionen.
Andere Hohepunkte, wie z. B. die
Gibbssche Diskussion der Phasen-
diagramme oder Debyes Theorie
der Phononen, fehlen allerdings.
Die Darstellung konzentriert sich
darauf, Studenten aber auch wis-
senschaftlich Forschenden ein
fundiertes Verstindnis von Com-
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putersimulationen zu vermitteln
und sie zu befahigen, diese selbst
einzusetzen. Als Grundlage dienen
eine Fiille von Simulationstech-
niken und auch deren teilweise auf-
windige theoretische Grundlagen
(z. B. Pfadintegrale).

Tuckerman beginnt mit der ver-
zahnten Darstellung von Theorie
und Simulationstechnik am Beispiel
des mikrokanonischen Ensem-
bles und der Molekulardynamik.
Dabei bespricht er die klassischen
Verlet- Algorithmen und die Vor-
teile symplektischer Methoden. Die
Monte-Carlo-Technik stellt Tucker-
mann nach der Beschreibung des
groflkanonischen Ensembles vor
und endet dabei mit der erst zwolf
Jahre alten Technik des ,,Transition
Path Sampling® Um die Grund-
lagen der Quantenmechanik und
der Quantenstatistik darzustellen,
benotigt Tuckerman drei weitere
Kapitel, welche auch die vertrauten
Effekte von Fermionen und Boso-
nen (Bose-Einstein-Kondensation)
bei tiefen Temperaturen beinhalten.
Feynmans Pfadintegrale bieten den
Einstieg in Quanten-Molekular-
dynamik. Zwei weitere Kapitel be-
handeln zeitabhéngige thermische
Fluktuationen und die Theorie der
linearen Antwort klassisch und
quantenmechanisch. Nach einem
Kapitel iiber (klassische) stochas-
tische Bewegungsgleichungen
endet das Buch mit einem kurzen
Kapitel tiber kritische Phdnomene.

Tuckerman gelingt es gut, seine
These ,,Die Computersimulation
ist die numerische Realisierung der
Statistischen Mechanik® mit kon-
kreten und niitzlichen Techniken
zu belegen. Seine Auswahl von
Themen, die z. B. quantenmecha-
nische Simulationsmethoden ein-
schlieft, zeichnet das Buch aus. Die
Darstellung ist sehr ausfiihrlich und
seine Korrekturseite im Internet
begriiflenswert. Ich sehe in Tucker-
mans Buch eine gelungene Ergén-
zung im Markt der Lehrbiicher
tiber Statistische Mechanik und
Computersimulationen, welches
eine niitzliche Synthese beider
Themen présentiert.

Matthias Fuchs



