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1. Einleitung

Es sind mit einem Abstand von etwa einem Jahr zwei Ar-
beiten erschienen, die auf den ersten Blick keine gemein-
samen Beziige haben. Die friihere von Heitler und London 1
ist als Aussagepunkt fir die Entwicklung einer nichtphi-
nomenologischen Theorie der Chemie anzusehen, wihrend die
zweite von J. v. Neumann 2) zur Herausbildung einer neuen
mathematischen Disziplin, der Spieltheorile, fiihrte, deren
Bedeutung besonders fiir die {konomie bald erkannt wurde 3).
Die vorliegende Abhandlung verfolgt neben dem Bekannt-
machen mit dieser mathematischen Richtung das Ziel, die
liglichkeit aufzuzeigen, diese Theorie und das ihr zu-
grundeliegende lodell fiir naturwissenschaftliche Probleme
zu verwenden. Das soll auf zwei Ebenen geschehen. Auf der
ersten wird versucht darzustellen, daB das spieltheoreti-
gche Modell die Grundlage fiir eine phinomenologische
Theorie des chemischen Geschehens sein kdnnte, so dafB die
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klassische Arbeit zu einem echten Gegenstiick zu der-
jenigen von Heitler und London aufzufassen ist. Auf der
anderen Ebene wird gewissermalen in einem Existenzbeweis
gezeigt, dafl spieltheoretische Ansdtze gsich im Rahmen

der aus der Arbeit " entwickelten halbempirischen Ver-
fahren der {juantenchemie als mathematische liethode verwen-
den lassen und diese somit in verschiedener ilinsicht be-

reichern kénnen.

2. Formale Beschreibung des Geschehens

Die uns umgebende #elt ist dadurch gekennzeichnet, daB
etwas in ihr geschieht, denn sie ist materiell und damit
an Bewegung gebunden. EBewegung bedeutet aber Geschehen,
fiir das es Ursachen gibt, von denen Wirkungen ausgehen.

#enn wir also ein bestimmtes Geschehen modellartig un-
tersuchen wollen, bendtigen wir dazu eine Menge I von
(abstrakten) Objekten, die in irgendeiner Form am Ge-
gschehen beteiligt sind, d. h. die Menge der zur Be-
schreibung des Geschehens notwendigen Cbjekte. Diese llen-
ge enthdlt als Untermenge MW(MW C M) eine solche, deren

Zlemente die Triger der Ursachen darstellen. 5W abstra-
hiert die Materie, an die die ¥irkungen gekniipft sind.
Daraus erhellt, daB MW nicht leer sein darf.

Von dieser Menge ist im allgemeinen eine weitere Unter-
menge von M zu unterscheiden: M.B C M. Thre Elemente

sind Tr&ger von Relationen, die wir unten erlHutern wer-
den. Es sei betont, dal die Elemente wvon MW und MB

selbst Kengen von Objekten sein k&Snnen.

Jedem Element w von Mw wollen wir die Menge Sy zuordnen,
die alle Realisierungsmidglichkeiten der Wirkungen von w
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enthiélt. Wihlen wir fir jedes well, ein Element s,¢€ Sy

aus, so stellt eine Zusammenfassung diesers, eine Er-
scheinungsform des Geschehens dar. Diese muf nicht unbe-
dingt determiniert sein, gsie kann im allgemeinen Fall mit
einem gewissen Grad an Wahrscheinlichkeit belegt sein.

%g ist mbglich, daf einige dieser Lrscheinungsformen sich
auch als nicht durchfiihrbar erweisen. (Sie haben die
Wahracheinlichkeit Null).

Die llenge S aller tatsiichlichen, durchfiihrbaren Erschei-
nungsformen wollen wir die klenge der Situationen nennen,

gie charakterisiert das Geschehen: §C W EMW Sw .
Hiufig treffen wir aber in der Realitit suf die Erschei-
nung, daB nicht alle miglichien Situationen iiberhaupt
oder in gleichem MaBe realisiert werden. Wir haben es

dann im abstrakten Sinne mit Bewertungskriterien zu tun.

Um diese zu erfassen, fiihren wir in S eine Menge bind-
rer Relationen {Hb} be MB ein. Es -ist erforderlich, daf

diese Relationen auch an Tréger gekniipft sind, m. a. W.,
daB sie Ursachen haben. Zu diesem Zweck haben wir oben
die Menge MB eingefithrt. An die Relationen Rb stellen
wir auBer den genannten keine speziellen Forderungen.

So lassen wir z, B. zu, daf Rb nicht notwendig auf alle

5€ 8, 1 # j) in dem Sinne anwendbar

ist, daB aus dem Zusammentreffen von sinsj unbedingt das

Paare s, 8 {ai. 8

Nichtzutreffen von szbsi folgen muB oder daf siﬂbsj

iberhaupt keine Aussage liefert. Die genannte Pewertung
148t sich auch so durchfiihren, dafl wir in die Kenge S
Funktionen Hy (beEMB) einfiihren, deren Werte Hb(si)

Hb(ai) (aié $) reell sind und fiir welche gilt, daf aus

sixbej srb(ai) o Hb(sj) folgt.
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Faggen wir nun die eingefilhrten lMengen zusammen und be-
halten die genannten Beziehungen zwischen ihnen im Auge:

M= <my, (s} wem, S My { Ry} beu> (1

80 gelangen wir zur formalen Beschreibung eines abstrakten
Geschehens. Wir haben uns bemiiht, durch Verwendung der Ab-
straktion und unter Vermeidung von Begriffen, die subjek-
tiven Charakter haben, zu erreichen, daB wir das lodell

(1) auf jegliches Gescliehen in der belebten und in der un-
belebten NMatur und gelbst auf ein von uns fiktiv konstru-
iertes anwenden diirfen. Mun kSnnen wir die Begriffe einfiih-
ren, die in der MHathematik (vergl. 4 ) iiblich sind. So wird
[ das formale Modell eines Konfliktes oder ein Spiel ge-
nannt, so dafB wir uns auf dem Boden der mathematischen
Spieltheorie bewegen. ideiterhin sind folgende Bezeichnungen

gebriuchlich s 5

: meM - Spieler, wemw - Handlungskoali-
tion, beMB - Interessenkoalition, sweSw - Strategie von

W, Rb - Vorzugsrelation von b und H,0 - Gewinnfunktion von b,

Wenn bisher deutlich werden sollte, daf sich die Spieltheo-
rie keineswegs nur auf Konfliktsituationen amusdehnen 1&8%,
in denen mindestens ein Element aus M subjektiven Charakter
hat (Gesellschafteapiele, gportliche Spiele, militHrische
und Skonomische Probleme usw.), sondern auf ein weitaus
breiteres Feld des Geschehens in der Yatur (insbesondere
auf rein naturwissenschaftlich-objektive Probleme), so wer-
den wir versuchen, im folgenden diesen Gedanken zu ver-
tiefen.

3. Einteilungsmiglichkeiten wvon Spielen

Zu diesem Ende und zum Zweck des besseren VerstZndnisses
des folgenden ist es notwendig, den allgemeinen Spielbe-
griff (1) nach einigen Gesichtspunkten zu klassifizieren.
Wir wollen das zuerst nach der Anzahl der Elemente durch-
fiihren, die die Menge MB enthdlt. Ist card(MB) =0, so
liegt ein Spiel bzw. Geschehen vor, in dem es keine Bewer-
tungskriterien gibt. Derartige Fidlle treffen wir immer
dann an, wenn das Auftreten von Ursachen und ¥irkungen im
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klassischen Sinn beschrieben wird. Enth#lt die lienge My
ein einziges Element b (card(MB) = 1), 80 kommen wir

zu einem Geschehen, bei dem aus allen Situationen S ein
Optimum oder Extremum angestrebt wird. Wir haben es hier
mit Fdllen zu tun, die etwa aus den Prfkipien von Hamilton,
Maupertuis und Fermat oder anderen Variationsaufgaben be-
kannt sind. Somit ergibt sich ein Spiel im eigentlichen
Sinn mit card(mB) 2 2 auch als eine mégliche Erweiterung
der Beschreibung vom naturwissenschaftlichen Standpunkt,
zumal Spiele mit card(MB) = 0 und 1 als Nodelle des Ge-
schehens in diesem Zusammenhang bereits genutzt werden.
lis ist also zu fragen, ob es in der Behandlung naturwis-
senschaftlicher Probleme Beispiele gibt, in denen sich
die mindestens zwei geforderten Bewertungskriterien sinn-
voll formulieren lassen.

Da Spiele mit card(Mw) = 0 keinen Sinn haben (a. o.),
brauchen wir beziiglich einer Einteilung gem#B MW nur die
Fille card(Mﬂ) =1 und >1 zu unterscheiden. Im ersteren
ist S CSH' so dall Strategien im eigentlichen Sinn nicht
vorliegen, man spricht von nichtstrategischen Spielen im
Gegensatz zu strategischen Spielen, bei denen card(mﬂ)2!2
ist.

Ist speziell MW = MB’ dann gilt wegen MWLJMB = M auch

Mw = MB = M. Setzen wir weiterhin voraus, daB

S = J:Lw Sw = el Sm ist, und verwenden als Bewertungs-
kriterium die oben genannten Funktionen H, so liegt ein
Spiel der Form

P & D8] e W o (2)

vor, das man ein nichtkooperatives Spiel nennt +).
Spezialisieren wir (2) derart, da® card(M) = 2, d. h.

M= [ m, mz} und fiir alle Situationen H ~+ H =0
1 2

+) Der russische Terminus, der wirtlich etwa ,koalitions-
loses Spiel" lautet, trifft den Sachverhalt beaser.
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gilt, spricht man von antagonistischen oder Zwei-Per-

sonen-tullsummen-Spielen.

4. Gedanken zur Verwendung der Spieltheorie in der
Chemie

#ir haben oben davon gesprochen, daB die Behandlung
nichteigentlicher Spiele mit card(ME)tb1 in der natur-
wissenschaftlichen Betrachtungsweise schon i{iblich und
gebriduchlich ist. Beschridnken wir uns hier auf das Ge-
biet der Chemie, B0 lassen sich folgende Beispiele an-
fiihren:

Sprechen wir davon, daB ein chemisches Individuum a mit
einem anderen b unter den Bedingungen ¢ (Temperatur,
Druck, etc.) zu einer Verbindung a-b reagiert, so haben
wir den Fall card(MB) = 0, insbesondere, wenn die Bil-
dung von a-b eindeutig ist. Die Menge M,

W
nicht leer: MW = {a, b c} . Von den weﬂw gehen i’irkungen

ist dagegen

aus, die sich in der Bildung von a-b manifestieren.

Gibt es mehrere Miéglichkeiten des Zusammenwirkens von a
und b unter den Bedingungen e, d. h., gibt es mehrere
Verbindungen, die aus a und b entstehen kiinnen, so
scheint es, dafl eine Ursache u fiir die jeweilige pro-
zentuale Zusammensetzung des Produktgemisches existiert,
die somit Trédger einer gewissen Bewertung ist. ¥ir kon-
nen daher die Menge MB = {u} bilden, so daB der Fall
card(MB) = 1 vorliegt.

Es ist nun die Frage nach Spielen mit card(MB)232 zu
stellen. Dazu k®nnen wir uns einerseits an Beispiele
aus der Chemie erinnern, in der es mehrere Miglichkeiten
der Verbindungsbildung gibt, deren Bewertung nach ener-
getischen und sterischen Gesichtspunkten erfolgt. Hier
liegen also zwei Bewertungskriterien vor, deren Ursachen
die Energie und die sterische Anordnung sind und die
nicht v5llig identisch sein miissen.

Andererseits ktnnen wir uns ein chemisches Geschehen
auch so vorstellen, daB wir eine Anzahl von Trigern der
chemischen Wirkungen haben, zu denen wir Atome, Molekii-
le, Atomgruppen, HuBere Einfliisse usw. zfihlen k&nnen.
Unter den entsprechenden Gesichtspunkten zZusammenge-
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falit, ergeben sie die Lienge Mw. 4u den ligglichkeiten
ihrer Jirkungen (Zlemente der lengen SW) sind etwa die
reaglerenden Atom- oder kolekuhlzahlen, die verschiedenen
Valenzen, lemperatur, Druck, Katalysatoreinflisse u.a.
zu rechnen. Den agierenden Atom- oder Loleklilarten bzw.
ftomgrupren militen Bewerbtungsrelationen zugeschrieben
werden, nach denen die sicher sehr manigfaltigen 5itu-
ationen "elngeschatzt" werden, d.h. eine Bewertung dafiir,
wie gunstig das Zustandekomnmen einer bestiuwcten Verbindung
in elner besgtimnten lenge bezogen auf das gerade be-
trachtete lolekul usw. im Vergleich mit dem Herausbilden
einer anderen Verbindung und, oder anderen Menge ist.
s ist also nicht unméglich, dal fir das chemische Ge-
schehen bzw. den Ablauf chemischer Reaktionen das kicdell
eines Spieles oder Konfliktes auch im eigentlichen Sinn
(card(MB)E‘E) angewendet werden kKann. Hatlrlich ist das
in der gegenwdrtigen Phase nur ein Gedanke, der bvisher
keinerlei Moglichkeiten der Realisierung aufweisen kann
und der von Anfang an eine groke Anzahl von Schwierigkeiten
und Fragen +) impliziert. Der anschlull des chemischen Ge-
schehens an das Modell eines Spieles hidtte aber den Vorteil
der Mathematisierung der Chemie selbst, d.h. entsprechend
dem Grundanliegen der liathematik das einheitliche vordringen
zu Fragen der juantitdten und der Strukturen sodann auch
im chemischen Geschehen. ks wéare damit eventuell die kdglich-
keit geschaffen, eine phénomenologische Theorie der Chemie
zu schaffen. Bisher sind solche einheitlichen Theorien im
susammenhang mit der Graphentheorie und der Thermodynamik
irreversibler Prozesse gesucht worden. Alle Ansdtze auf der
Grundlage der yuantentheorie bzw. yuantenchemie haben hin-
gegen keinen phinomenclogischen Charakter, méglicherweise
ist aber das chemische Geschehen in seiner Gesamtheit fir
ein solches Vorgehen zu komplex.
* Die;gﬁIiegen ohne zweifel nicht nur in der Anpassung der
Chemie an das mathematische Liodell sondern auch in der
Mathematik der Spieltheorie selbst.
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Jenn es auch Keine Lisungsvorschlige fur die Zurick-
fihrung des Geschenens in der Chemie auf die Spilelthcoric
gibt, es konnte doch ein Nachdenken iber diese Tur die
Zukunft aus den genasnnter Grinden lohnend sein.

Bin spieltlicoretisches odell im Raimen halbempirischer
Reclienverfahren der juantenchesie

Abschlletend sel noch eine inwendung der Spieltheorie um-
rissen, die vor mehreren Jahren im Zasamienhang wit einenm
yuantenchemischen xechenverfahren, der ilethode von yolfs-—
berg und Helmholz 6), erarbeitet wurde. ¥ir wollen hier nur
auf das Frinzip eingehen, da die Linzelheiten bereits mehr-
fach an anderer Stelle beschrieben wurden 7_’]O). Es handelt
sich um das hodell eines antagonistischen Spieles (s.0.)

I =<tant , {sgs8p} o {HgoEys B vy = 0,¥ses,Nng}> ,

das sich beweisbar ldsen 1laft und fir das Lésungs-
algorithmen gut bekannt sind 2y11-"y | Hier wurde das
(fiktive) Verhalten eines lietallions a in einer Liganden-
sphare b mit vorgegebener Symmetrie untersucht. Die kiengen
Sa und Sb enthielven als nlemente nach gewissen Gesichts-
geordnete (Hauptyuantenzahl, Symmetrie) quantenchemische
Zusténde. Die Funktionen Ha(s)z—Hb(s) wurden als Gewinn
an #slektronenanteilen bezogen aufl ein Wlektron berecinet,
die in einer Situation s das lMetallion a erhialt.

Diese Berechnung wurde unter Annahme einiger Hiherunpgen
mit Hilfe quantenchemischer Uberlegungen durchgefihrt.

Als BErgebnis der spie:theoretischen Lisung erhidlt wman den
Gewinn v fir a (hier also den mittleren Gewinn an uLlektronen
fir das HMetallion bezogen auf ein mlektron) und statistische
Gewichte, mit denen die Elemente von S und 5y zu belegen
sind, um diesen Gewinn zu garantieren. Aus diesen Werten
liel sich dann bei Kenntnis der Gesamtzahl der Valenz-
elektronen des Ketallions und der Liganden sowie der



Kernladungszahl von a die fiwtive Ladung und llonfigura-
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tiontion 34 43J4p des etallions angeben. Is wurde also

in gewissem Uinn ein spieltheoretiscnes lodell der lopu-
TR
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lationsanalyse von iulliken entwickelt.

In bezug auf eine kurze wissenschaftsphilosophische Be-
trachtung dieses spieltheoretischen Ansatzes im Zusammen-—
hang mit der Topulationsanalyse und den halbempirischen
Verfahren der uantenchemie sei auf einige Bemerkunren von
Haberditzl 18 hingewiesen.
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