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Repetitorium základů kvantové teorie

Stav (vlnová funkce)

Statika (stacionární Schrödingerova rovnice)

Dynamika (nestacionární Schrödingerova rovnice)
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V našem případě má symetrie vlnové funkce velký význam, elektrony jsou fermiony!
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bosony

fermiony
P̂ Ψ(1, ..., ) Ψ( (1), ..., ( )) Ψ(1, ..., ),N P P N N≡ =

P̂ Ψ(1, ..., ) Ψ( (1), ..., ( )) sign( ) Ψ(1, ..., ).N P P N P N≡ = ⋅
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Kvantová teorie molekul

Molekulu chápeme jako soustavu kladně nabitých jader a záporně nabitých elektronů. 
Rozměry jader zanedbáváme.

Molekulu nemůžeme popisovat klasicky, přinejmenším pro elektrony je třeba užít 
kvantovou teorii.

Toto je možno učinit jen přibližně, zpravidla se musíme spolehnout na celou řadu 
aproximací (přibližných modelů).

Schrödingerova rovnice – elektrostatické přiblížení
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Kvantová teorie molekul

Bornova–Oppenheimerova aproximace

Schrödingerova rovnice se změní na

êH Ψ( ; ) ( ) Ψ( ; ),K K Kk kr R E R r R= ⋅
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e e JJ Je ee
ˆˆ ˆ ˆ ˆH T V V V .= + + +

Energie E závisí na polohách jader a je ji možno chápat jako potenciální (interakční) energii pro 
danou konfiguraci → nadplocha potenciální energie.

Problém:

Jak řešit stacionární Schrödingerovu rovnici v Bornově-Oppenheimerově aproximaci?

→ +∞ ⇒ →Ĵ
ˆT 0KM
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Kvantová chemie

Teoretický obor na pomezí fyziky a chemie zabývající se strukturou a interakcemi 
atomů, molekul a jejich komplexů pomocí kvantové teorie.

V užším slova smyslu – (přibližné) řešení stacionární Schrödingerovy rovnice v B–O aproximace a 
konstrukce nadploch potenciální energie.
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- Hartreeho-Fockova (HF) metoda
- post HF metody
- metoda funkcionálu hustoty
- kvantové Monte Carlo

Metody kvantové chemie
semiempirické (podstatné aproximace)

ab initio (systematická konvergence k přesnému řešení)
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Molekulové a mezimolekulové interakce

Molekulové (silné, kovalentní) interakce
párovaní nespárovaných elektronů

- nepolární
- polární
- iontové
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Mezimolekulové (slabé) interakce
interakce mezi systémy se spárovanými elektrony

- permanentní elektrické náboje a multipóly
- indukované multipóly

- indukovaný-permanentní multipól
- indukovaný-indukovaný multipól

- dispersní
- vodíkové můstky
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