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Nachruf auf Peter Botschwina
04. Mai 1948 — 27. Dezember 2014

Am 27. Dezember 2014 ist Peter Botschwina, Ordentliches Mitglied der Mathema-
tisch-Physikalischen Klasse der Akademie seit 2001, im Alter von nur 66 Jahren
nach schwerer Krankheit in G6ttingen verstorben. Er war ordentlicher Professor
fiir Theoretische Chemie am Institut fiir Physikalische Chemie der Universitat
Gottingen. Sein Tod hat die Fakultét fiir Chemie und seine Fachkollegen in aller
Welt tief erschiittert. Mit seinem Tod ist eine bemerkenswerte Ara der Theoreti-
schen Chemie am Goéttinger Institut zu Ende gegangen, und die Zukunft dieses
wichtigen Teilgebietes der Chemie in Gottingen ist alles andere als gesichert.
Peter Botschwinas Wirken zu wiirdigen heif3t zugleich, die Geschichte
der Theoretischen Chemie in G6ttingen nachzuzeichnen. Dazu muss man
weit ausholen. Wilhelm Jost, Mitglied und Namensgeber der Wilhelm-Jost-
Vorlesung unserer Akademie, hatte sich 1929 an der Technischen Universitat
Hannover habilitiert. Dort befreundete er sich mit Hans Hellmann, der als
Assistent am Institut fiir Theoretische Physik arbeitete. Jost und Hellmann
waren ohne Zweifel kongenial. In einer gemeinsamen Arbeit (H. Hellmann
und W. Jost, ,,Zum Verstandnis der ,chemischen Krafte‘ nach der Quanten-
mechanik®, Zeitschrift fiir Elektrochemie 40, 806 (1934)) bemiihten sie sich
um eine fiir die Chemie verstandliche Erklarung der chemischen Bindung,
und sie planten auch, ein gemeinsames Buch iiber die Quantenchemie zu
verfassen. Dann aber nahm das Verhdngnis seinen Lauf. Hellmann war mit
einer Jiidin verheiratet. Darauf wurde ihm die Habilitation verweigert, und er
wurde aus seiner Stelle entlassen. Hellmann nahm daraufhin das Angebot
einer Professur am Karpov-Institut in Moskau an und emigrierte 1934. Hier
schrieb er nun allein das erste Lehrbuch der Quantenchemie iiberhaupt,
zundchst in russischer Sprache, aber bald wurde das Buch auch ins Deut-
sche iibertragen. Hellmann ist den theoretischen Physikern auch iiber das
Hellmann-Feynman-Theorem der Quantenmechanik bekannt, das er 1933
noch in Hannover publizierte. Dieses Theorem wurde spater noch einmal
von Feynman entdeckt, der Hellmanns Arbeiten nicht kannte. Deshalb ist
es heute gemeinsam nach Hellmann und Feynman benannt. Hellmanns
Zeit in Moskau wahrte nicht lange. Er wurde 1938 als angeblicher deutscher
Spion verhaftet und in der zweiten Stalinschen Sauberungswelle , liquidiert“.
Damit endeten auch Wilhelm Josts Pldne zu einer weiteren Zusammenarbeit
mit Hellmann, aber Josts Affinitat zur Quantenchemie blieb bestehen. Als
Jost nach Stationen in Leipzig, Marburg und Darmstadt 1953 schlief3lich nach
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Gottingen berufen wurde, bemiihte er sich zih um die Schaffung einer Pro-
fessur fiir Theoretische Chemie. 1964 gelang dieses Vorhaben dann endlich.
Damit war die erste Professur fiir Theoretische Chemie in Deutschland iiber-
haupt geschaffen, und dies ist die Professur, die Peter Botschwina 30 Jahre
spdter ibernahm.

Als Erstem wurde die Gottinger Professur fiir Theoretische Chemie
Werner A. Bingel, einem Hiickel-Schiiler, iibertragen. Hiickel ist {iber die
Debye-Hiickel-Theorie der Elektrolyte sowie iiber das H in der HMO-Methode,
der Hiickel-Molekiil-Orbitalmethode, den Chemikern wohlbekannt. Bingel
war zundchst an der damaligen Forschungsstelle fiir Spektroskopie der
Max-Planck-Gesellschaft in Hechingen tétig. Es sei erwdhnt, dass diese For-
schungsstelle spater als Max-Planck-Institut fiir Spektroskopie nach Géttin-
gen iibersiedelte und schlief3lich im Max-Planck-Institut fiir biophysikalische
Chemie aufging. Bingel ging dann an das Max-Planck-Institut fiir Physik und
Astrophysik in Miinchen. Zu dieser Zeit begann die Molekiilspektroskopie
fiir die Astrophysik immer wichtiger zu werden, denn {iiber die Spektral-
analyse des von den Astronomen aufgenommenen Lichtes kann man tiefe
Einblicke in astrophysikalische und astrochemische Vorgdange erhalten. Es
zeichnete sich ab, dass die numerische Losung der Schrédinger-Gleichung
zu einer immer besseren Deutung der Molekiilspektren fiihren wiirde. Dieses
half der Theoretischen Chemie, begabte junge Physiker und Chemiker an
sich zu ziehen. So wurde auch in Géttingen eine stattliche Reihe junger Wis-
senschaftler ausgebildet, die dann fiir die Besetzung der neu geschaffenen
Lehrstiihle fiir Theoretische Chemie zur Verfiigung standen. Als Erster kam
Werner Kutzelnigg nach Gottingen, habilitierte sich hier und ging {iber Karls-
ruhe schliefilich nach Bochum. Ebenso fand Volker Staemmler seinen Weg
nach Bochum. Auch Reinhart Ahlrichs wurde hier promoviert. Spéter iiber-
nahm dieser den Lehrstuhl fiir Theoretische Chemie an der Technischen Uni-
versitdt Karlsruhe. Damals begann die grof3e Zeit der Methodenentwicklung
in der Quantenchemie. Eigentlich war seit der Formulierung der Schrédinger-
Gleichung in den 1920er Jahren die Chemie zu einem Untergebiet der Physik
geworden, aber in der Praxis sah dies anders aus. Je mehr Elektronen und
Atomkerne ein molekulares System besitzt — und das betrifft nun gerade die
Chemie —, desto schwieriger wird die numerische Losung der Schrodinger-
Gleichung. Selbst die gewaltige Verbesserung der Rechenleistung moderner
Computer enthebt die Quantenchemiker nicht der Aufgabe, immer bessere
Algorithmen zur Losung zu entwickeln, um damit der zunehmenden Komple-
xitat der fiir die Chemie interessanten Probleme Herr zu werden. Ich mdchte
hier vor Allem das von Reinhart Ahlrichs und seinen Mitarbeitern entwickelte
Programmsystem TURBOMOLE nennen, das die Quantenchemie besonders
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nahe an die praktischen Anwendungen der Chemie herangefiihrt hat. Als
sich in Gottingen die Emeritierung von Werner A. Bingel abzeichnete, gelang
es Wilhelm Jost und Heinz Georg Wagner im Vorgriff auf Bingels Nachfolge
eine der damaligen Fiebiger-Professuren zu akquirieren. Dieses war die Pro-
fessur, die 1990 Peter Botschwina verliehen wurde. Nach der Emeritierung
Bingels 1993 iibernahm Botschwina dann die ordentliche Professur fiir Theo-
retische Chemie am Institut fiir Physikalische Chemie.

Peter Botschwina wurde 1948 in Goppingen geboren. Nach seiner Schul-
zeit und zwei Jahren Wehrdienst bei der Bundesluftwaffe konnte er 1969 in
Stuttgart schliefllich mit dem Chemiestudium beginnen. Dort traf er auch
auf seinen spdteren Doktorvater Wilfried Meyer, der wiederum iiber seinen
aus dem Max-Planck-Institut fiir Astrophysik stammenden Doktorvater
Heinzwerner Preufi mit den Anwendungen der Quantenchemie in der Ast-
rospektroskopie vertraut war. Als Meyer zuerst nach Mainz und dann nach
Kaiserslautern ging, folgte ihm Botschwina, wurde 1980 promoviert und
habilitierte sich 1985. Von Wilfried Meyer {ibernahm Botschwina die Metho-
den zur genauen Berechnung der Strukturen und spektroskopischen Eigen-
schaften kleiner Molekiile unter Verwendung der CEPA-Methode. Obgleich
Botschwina selbst kein Methodenentwickler im eigentlichen Sinne wurde,
gelang es ihm, durch Einbeziehung von Anharmonizitatsbeitragen moleku-
larer Schwingungen die Lagen und Intensitdten von Rotations-Schwingung-
Ubergidngen auf das Genaueste zu charakterisieren. Damit verfiigte er iiber
das Riistzeug, das fiir Anwendungen in der Radioastronomie benotigt wird.
Es wurde hier schon einmal iiber die gewaltigen Radioteleskope berich-
tet, mit denen heute im Millimeter- und Mikrowellen-Spektralbereich eine
unglaubliche Zahl von Absorptionslinien registriert werden. Wie kann man
diese identifizieren? Indem man versucht, im Labor entsprechende Spezies
herzustellen, deren Spektren zu messen und dann Linie fiir Linie zuzuord-
nen. Manchmal gelingt dies, aber meistens bleiben die Linien unidentifiziert.
Man ist erheblich erfolgreicher, wenn man mit quantenmechanischen Metho-
den die Lage und Intensitat der Spektrallinien vermuteter Teilchen vorhersa-
gen kann und dadurch zu einer eindeutigen Zuordnung gelangt. Hier liegen
die ganz herausragenden Leistungen Peter Botschwinas, und hier war er die
weltweit fithrende Autoritdt. Er hat die Existenz vieler in interstellaren mole-
kularen Wolken vorkommender Molekiile nachweisen kénnen. Dazu geh6ren
ganz besonders Molekiile mit langen Kohlenstoffketten, z. B. mit 11 oder 13
Kohlenstoffatomen, oft mit einem Wasserstoff- oder Stickstoffatom am Ende.
Auch hat Botschwina deren Anionen, also negativ geladene Molekiile, iden-
tifiziert. Wie es zur Entstehung so grofier Molekiile unter ansonsten wahrlich
unwirtlichen Bedingungen im Weltraum und unter Beschuss mit kosmischer
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Strahlung kommt, ist bis heute ein Rétsel. Aber dank Botschwinas Identi-
fizierung ist man sich ihrer Anwesenheit absolut sicher, und man kann die
Entstehungswege wenigstens vermuten. Auf Quantenchemiker vom Schlage
Botschwinas wartet hier noch viel Arbeit: wohl die Halfte der in der Radioast-
rochemie mit immensem finanziellem Aufwand aufgezeichneten Spektralli-
nien ist bisher nicht identifiziert. Wenigstens hat man in den letzten Jahren
den Ursprung der ratselhaften diffusen interstellaren Spektren aufklaren und
zuordnen konnen. Aber das ist nur ein Anfang. Sind Biomolekiile bei den
Spektren dabei? Eine nicht uninteressante Frage.

Ein weiteres Gebiet, auf dem Botschwina aktiv war, ist nicht weniger
wichtig. In den 1960er Jahren war Freiburg eine Hochburg der Atom- und
Molekiilphysik, der Stof3prozesse von Atomen und Molekiilen. Solche Vor-
gange werden vollstindig durch die Wechselwirkungskrafte bestimmt,
und das ist wiederum ein Forschungsgegenstand der Quantenchemie. Von
Freiburg aus wurde dieses Gebiet der inelastischen und reaktiven Stof3-
prozesse nach Kaiserslautern iiberfiihrt, und es wird dort auch heute noch
schwerpunktméfig betrieben. Botschwinas Doktorvater Wilfried Meyer wurde
naturgemaf in diese Aktivitaten einbezogen, als er von Mainz nach Kaisers-
lautern ging, und so interessierte sich auch Botschwina schon friih fiir dieses
Gebiet. Dies machte ihn gerade fiir die Gottinger Physikalische Chemie mit
ihrem Schwerpunkt in der Reaktionskinetik interessant. Botschwina war
deshalb selbstverstandlich Mitglied der Sonderforschungsbereiche ,,Pho-
tochemie mit Lasern“ und ,,Molekulare Mechanismen unimolekularer Pro-
zesse“. Er stand dessen Mitgliedern viele Jahre mit Rat und Tat zur Seite. Er
bearbeitete viele fiir die Chemie wichtige Phdnomene. Dazu gehorten auch
schwach gebundene Molekiilcluster, Eigenschaften von Wasserstoffbrii-
ckenbindungen, Potentiale fiir die in der physikalisch-organischen Chemie
beliebten SN2-Reaktionen und vieles andere mehr.

Ein Bild der Personlichkeit Peter Botschwinas wire unvollstandig ohne
die Erwdhnung seines Einsatzes fiir die Lehre, z.B. in der Quantenchemie
und in der Mathematik fiir Chemiker. Er hat der Chemie in vielen Funktionen
selbstlos und gewissenhaft gedient, als Dekan der Fakultat fiir Chemie und
als mehrfacher Direktor des Instituts fiir physikalische Chemie sowie schlief3-
lich als Vorsitzender der Senatskommission fiir Forschung der Géttinger Uni-
versitat. Last but not least war er 10 Jahre Vorsitzender des Ortsverbandes der
Gesellschaft Deutscher Chemiker und hat iiber diese lange Zeit das regelma-
Bige Vortragsprogramm der Chemiker in eindrucksvoller Weise organisiert.
Er fehlt uns allen sehr.





