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Inhalte

1. Grundlagen der Quantentheorie: Wellenfunktion, Operatoren,
zeitunabhängige und zeitabhängige Schrödingergleichung, Eigenwerte,
Erwartungswerte, Superpositionsprinzip, Messprozess

2. Einfache Eigenwertprobleme: Teilchen im Kasten, harmonischer
Oszillator, starrer Rotator, Wasserstoffatom

3. Grundlagen der chemischen Bindung: Born-Oppenheimer-Näherung,
elektronische Schrödingergleichung, Potentialflächen

4. Zweiatomige Moleküle: H+
2 -Molekül-Ion, H2-Molekül, LCAO-MO-

Verfahren (Linear Combination of Atomic Orbitals / Molecular Orbitals),
Slater-Determinanten, Pauli-Prinzip, Variationstheorem
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5. π-Elektronensysteme: Hückel-Verfahren, Aromatizität, Woodward-
Hoffmann-Regeln

6. Elektrische Dipolübergänge: zeitabhängige Störungstheorie, Übergangs-
momente und -intensitäten

7. Molekülsymmetrie: Symmetriepunktgruppen
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Grundlagen der Theoretischen Chemie –

Chemie “bottom-up”
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Elektronen + Kerne

chemische Reaktionen

biologische Prozesse

Glossar:

Quantenchemie = elektronische Struktur

Quantendynamik = quantenmechanische Bewegung (Kerne, Elektronen)

Molekulardynamik (MD): klassische Dynamik der Kerne
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Elektronendichte

ρcharge(r) = −eρ(r)

= elektronische Ladungsdichte im Raum

= Elementarladung x Wahrscheinlichkeitsverteilung ρ(r) 7



Wellenfunktion & Wahrscheinlichkeitsverteilung

ρ(r) = |Ψ(r)|2

= Ψ∗(r)Ψ(r)

ρ(r) = Wahrscheinlichkeitsverteilung

Ψ(r) = “Wahrscheinlichkeitsamplitude” oder Wellenfunktion

z.B.: Ψ(r) = Nexp
(
−ar2 + ikr

)
ρ(r) = |N |2exp

(
−2ar2

)
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Wasserstoffatom – Atomorbitale

s : ml = 0; p : ml = ±1, 0; d : ml = ±2,±1, 0
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Atomorbitale = Eigenfunktionen des
Wasserstoffatoms

ψnlm(r, θ, φ) = Rnl(r)Ylm(θ, φ) “Atomorbitale”

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

n = 1, 2, 3, . . . ; l = 0, 1, 2, . . . , n− 1 ; ml = l, l− 1, l− 2, . . .− l

Energie:

En = −
meZ

2e4

32π2ε2
0h̄

2

1

n2

Entartung: Energie hängt nur von n ab! 10



Die Schrödingergleichung

Erwin Schrödinger, Nobelpreis 1933

ih̄
∂Ψ

∂t
= ĤΨ

ĤΨ = EΨ

Schrödinger-Gleichung (1926)

• die Energie ist quantisiert, nicht kontinuierlich

• Ĥ = Hamilton-Operator

• E = Eigenwert

• Ψ = Wellenfunktion
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Kohärente Superpositionen: Schrödinger’s Katze

|Ψcat〉 = 1/
√

2
(
|alive〉+ |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
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Multiskalen-Methoden

• Kernbewegung in Molekülen:
MM (Molecular Mechanics) und
MD (Molecular Dynamics) oft
ausreichend

• Elektronen: Quantenmechanik
(QM) notwendig

• Hybridmethode: QM/MM

(Levitt/Warshel/Karplus)

15



Warshel/Levitt/Karplus: QM/MM-Methode

• 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
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