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Grundlagen der Theoretischen Chemie —

Chemie “bottom-up”



Elektronen 4+ Kerne

chemische Reaktionen
biologische Prozesse

Glossar:
Quantenchemie = elektronische Struktur
Quantendynamik = quantenmechanische Bewegung (Kerne, Elektronen)

Molekulardynamik (MD): klassische Dynamik der Kerne



pEe(r) = —ep(r)

elektronische Ladungsdichte im Raum

Elementarladung x Wahrscheinlichkeitsverteilung p(r)
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Wellenfunktion & Wahrscheinlichkeitsverteilung

p(r) = [%(r)|?
— ()W (r)

p(r) = Wahrscheinlichkeitsverteilung
¥ (r) = “Wahrscheinlichkeitsamplitude” oder Wellenfunktion

z.B.: ¥(r) = Nexp(—a/r2 + ikr) p(r) = |N|2exp(—2ar2)
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Wasserstoffatom — Atomorbitale

s:m; =0, p:m==x1,0; d:m; ==12,+1,0



Atomorbitale = Eigenfunktionen des
Wasserstoffatoms

wnlm(ra 69 ¢) — Rnl(r)iflm(e, Qb) “Atomorbitale”

3 Quantenzahlen (Haupt-QZ, Neben-QZ, magnetische QZ): n,l, m :

n=12,3... ; 1=0,1,2,....n—1 3 m=101-—1,1—2,..

Energie:

meZ2%e* 1

E, = —
" 3272e2h*n?

Entartung: Energie hangt nur von n ab!

. — 1
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Die Schrodingergleichung
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Erwin Schrodinger, Nobelpreis 1933
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Schrodinger-Gleichung (1926)

e die Energie ist quantisiert, nicht kontinuierlich
e H = Hamilton-Operator
e £ = Eigenwert

e U = Wellenfunktion
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Koharente Superpositionen: Schrodinger’s Katze

Wens) = 1/v2 (|a|ive> n |dead>)
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“Wer von der Quantentheorie nicht schockiert ist,

der hat sie nicht verstanden” (Niels Bohr)
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Nobel Prize in Chemistry 2013

Theoretical chemistry doesn’t alway s get the respect it deserves. This
is not one of those times, as the Royal Swedish Academy of
Sciences has awarded the 2013 Nobel Prize in Chemistry to three
theoretical chemists—Martin Karplus of the University of

Strasbourg, in France, and Harvard University; Michael Lev itt of
Stanford University School of Medicine; and Arieh Warshel of the
University of Southern California. The trio is being recognized “for the
dev elopment of multiscale models for complex chemical sy stems.”
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Multiskalen-Methoden
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Warshel /Levitt /Karplus: QM /MM-Methode
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QM-Region: Chromophor (hier Retinal)
MM-Region: umgebendes Protein + Solvens

Theoretische Herausforderung: Schnittstelle QM vs. MM
QM/MM brachte Durchbruch in der Berechnung von Reaktionen in Biosystemen



