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KAPITEL 1: EINLEITENDE BEMERKUNGEN UBER DIE THEORETISCHEN
GRUNDLAGEN DER CHEMIE

1.1 Was diirfen wir von einer guten naturwissenschaft-
lichen Theorie erwarten?

Die Grundpfeiler der theoretischen Chemie.

Ist die Quantenmechanik paradox?
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KAPITEL 2: EINFUHRUNG UND VORSCHAU

2.1 Warum eine Vorschau?

2.2 Warum eine neue Bewegungslehre?

2.3 Wie errdt man die Kinematik der Quantenmechanik?
2.4 Was ist der Spin?

2.5 Was ist ein System?

2.6 Was ist ein Zustand?

2.7 Wie entwickelt sich ein Zustand im Laufe der Zeit?
2.8 Was sind Observable?

2.9 Wie misst man Observable?

2.10 Was ist die Schrddingerdarstellung?

2.1#% Wie komponiert man Quantensysteme?

2.12 Was ist das Pauliprinzip?

2,13 Moral von der Geschichte.

KAPITEL 3: PRINZIPIEN DER QUANTENMECHANIK

3.1 Die Algebra der Messungen

3.1.1 Uber den grundlegenden Unterschied zwischen der
klassischen Physik und der Quantenphysik.

3.1.2¢ Das Eddingtonsche Ldwensieb.

3.1.3% Selektive Messungen und erschdpfende Klassifikationen.

3.1.4 Nichtkompatible Eigenschaften.

3.1.5% Matrixdarstellungen von endlichdimensionalen Systemen.

3.1.6% Der Zustand eines Systems.

3.1.7: Der Hilbertraum der Zustandsvektoren.

3.1.8, Die algebraische Struktur der Quantenmechanik.

3.1.9“_ Quantenmechanische ﬁbergangswahrscheinlichkeit.

3.1.10% Quantenmechanische Erwartungswerte.

3.i.n* Weiterfihrende Literatur.
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Quantenkinematik

Welche Kinematik ist relevant fiir die Chemie?

Allgemeine Formulierung des Korrespondenzrezeptes.

Symmetrien und Erhaltungssétze.

Der Drehimpuls in der Quantenmechanik.
Physikalische Eigenschaften des Drehimpulses.
Eigenwertprobleme von Drehimpulsoperatoren.

Eigenwertprobleme spezieller Drehimpulsoperatoren.

Einfache Beispiele fi{ir die Bedeutung des Dreh-
impulses.
Weitere Ubungsaufgaben.

Mehrteilchensysteme

Quantenmechanische Elementarsysteme.
Bornsche Wahrscheinlichkeitsinterpretation.
Identische Teilchen.

Klassische Observable und Superauswahlregeln

Klassische Observable in der Chemie.

Inkohdrente Superpositionen und Superauswahlregeln.

Fermionen und Bosonen.
Masse und Teilchenzahl.

Schrodingergleichung und Variationsprinzip

Die Energie~Zeit Unschdrfe-Relation.
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Molekeln als hierarchische Systeme

Der historische Ansatz von Born und Oppenheimer.
Die Erzeugung qualitativ neuer Eigenschaften.
Hierarchische Systeme.
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Die Trennung von Kern- und Elektronenbewegung
nach Born und Oppenheimer.
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Iweikernige Molekeln

Die Elektronenstruktur der einfachsten Molekel.
Die Separation der Kernbewegung zweikerniger
Molekeln.

Die Schwerpunktsbewegung.

Die interne Kernbewegung zweikerniger Molekeln.
Spektren zweikerniger Molekeln.

Mehrkernige Molekeln

Molekeln und ﬁbezgangszustande.
Normalkoordinaten.

Die Molekilllstruktur wird durch klassische
Observable beschrieben.

Adiabatische chemische Reaktionen

Reaktionskoordinaten
Adiabatische Reaktionen.
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Orbitalmethoden der Quantenchemie

Modelle mit effektiven Wechselwirkungen.
Beispiel: Das SCF-Modell des Heliums.
Orbitale und Geminale.
Slaterdeterminanten.
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Numerische Ab-initio-Quantenchemie

Die Roothaan-Gleichung.
Die Wahl der Basis.

Einige Anwendungen des Hartree-Fock-Roothaan=-

Verfahrens.
Anmerkung zur Elektronenkorrelation.

Semiempirische Methoden

Modelle.
Zur Systematik semiempirischer Modelle.

Bemerkung zu den approximativen semiempirischen

Verfahren.
Das HlOckel-Modell.
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Stoffklassen.
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Was haben wir gelernt?

Was haben wir zu bedenken?

Was haben wir nicht behandelt?
An die junge Generation.
Offene Probleme und Ausblick.
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