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100 Jahre Schrodingergleichung:
Bedeutung flur die Chemie

Als Erwin Schrodinger vor 100 Jahren
seine berihmte Wellengleichung
formulierte, konnte er nicht ahnen,
welche Folgen dieser Schritt weit lGber
die Physik hinaus haben wird. Die
moderne Chemie beispielsweise ware
ohne Schroédingers Leistung schlicht
nicht denkbar. Erst die Wellenglei-
chung erlaubt es, das Verhalten von
Molekiilen prazise vorauszusagen. Sie
ist daher in vielen Anwendungsberei-
chen ein unabdingbares Werkzeug.

Der Weg zu einer der bedeutendsten Gleichungen
der Naturwissenschaften war iiberraschend kurz.
Am 23. November 1925 gab Erwin Schrodinger,
Professor an der Universitat Ziirich, in einem ge-
meinsamen Physikkolloquium der Universitdt und
ETH Zirich einen Vortrag iiber die Arbeit von de
Broglie. Am Ende des Vortrags urteilte Debye, die-
se Artiiber Wellen zu sprechen sei etwas kindisch.
Man benotige ja wohl eine Wellengleichung, um
Wellen richtig zu beschreiben (De Broglies Glei-
chung, die jeder Materie eine Welle zuschrieb, war
tatsachlich keine Wellengleichung.) Kurz vor Weih-
nachten 1925 begab sich Schrodinger dann in den
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(Abbildung aus Originalpaper)

Schalenmodell nach Kossel 1916

Urlaub nach Arosa. Im ersten Kolloquium im Ja-
nuar 1926 begann Schrdédinger: «Mein Kollege
Debye hat vorgeschlagen, wir brauchten eine Wel-
lengleichung. Ich habe eine gefunden...»
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Als Schrodinger seine Wellengleichung formulier-
te, war kaum abzusehen, dass diese Gleichung zu
einem der einflussreichsten Werkzeuge der Na-
turwissenschaften werden wiirde. Heute, fast ge-
nau hundert Jahre spiter, durchdringt sie nahezu
jeden Bereich von Physik und Chemie - bis in du-
sserste astrophysikalische oder molekularbiologi-
sche Ecken. Dieser Artikel soll die Bedeutung die-
ser unscheinbaren kleinen Gleichung fiir die
Chemie etwas genauer beleuchten.

Die Zeit vor der Schrédingergleichung
Bis in die 1920er-Jahre beruhte die Chemie weit-
gehend auf empirischen Regeln. Mendelejew und
Meyer konnten 1869 zum Beispiel ausschliesslich
mittels experimenteller Daten iber Reaktivitdten
der einzelnen Elemente das Periodensystem kon-
struieren. Dieses erwies sich in der Folge als
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Lewisstruktur
(links: original; rechts: modern)

Berechnete Ladungsoberflache
(CC BY-NC-SA 4.0 S Langdon)

Abb.1: Darstellungen des Molekiils Ethen C2H4 vor (obere Reihe) und nach der Schrodingergleichung (untere
Reihe). Wahrend davor nur schematische, beschreibende Darstellungen moglich waren, ermoglichte es die
Schrédingergleichung, die tatsachlichen Aufenthaltsorte der beteiligten Elektronen zu berechnen. (Bild: obere
Reihe: CC BY-NC-SA 4.0 R Oetterli); u.l. Linus Pauling 1935; u.r. CC BY-NC-SA 4.0 S Langdon)



5 Vierteljahrsschrift—2 1 2026 — Jahrgang 171—NGZH

70
60
50

40

Edukte

COn
+ OAc

NO

30

Relative energies (k.cal/mol)

Produkt 2

Abb. 2: Ablauf einer komplexen chemischen Reaktion, der tiber die Berechnung einer Potentialflaiche (PES:
potential energy surface) aller méglichen molekularen Zwischenstufen eruiert werden konnte. Interessant ist,
dass das Sechsring-Produkt (1) gegeniiber dem Fiinfring Produkt (2) energetisch benachteiligt ist. Dies
erklart, warum synthetisch unerwarteterweise nur das Produkt 2 isoliert werden kann. (Bild: angepasst aus Y
Pavankumar Reddy et al. RSC Adv., 2023, 13, 5796.)

erstaunlich ergiebig in der Vorhersage weiterer
Eigenschaften, auch von damals erst noch zu ent-
deckenden Elementen.

Die Anordnung der Elemente geschah auf
rein empirischer Basis ohne Moglichkeit, diese
Anordnung aus ersten Prinzipien zu erkldren.
Schliesslich musste der Protagonist chemischer
Reaktivitit, das Elektron, noch zwanzig Jahre auf
nur schon seine Entdeckung durch Wiechert und
Thomson warten.

Das Verstandnis der chemischen Bindung
- dem vielleicht zentralsten Konzept der Chemie
tiberhaupt-wurde durch Lewis und Kossel (1916)
und Langmuir (1919) mit empirischen Konzepten
wie Elektronenpaarbindung und Oktett- oder
Edelgasregel erweitert. Dieses Lewis-Langmuir-
Modell beschrieb die elementspezifischen mog-
lichen Bindungsverhiltnisse in Molekiilen und
vermochte auch relative Bindungsstarken abzu-
schitzen (Einfachbindungen versus stidrkere
Mehrfachbindungen). Zentrale Aspekte der che-
mischen Bindung blieben aber unerklart - wie
zum Beispiel spezifische Bindungsenergieen oder
Molekiilgeometrien.

Die Geburt der Quantenchemie
Die Schrodingergleichung 1926 katapultierte
die Chemie fast schlagartig aus ihrem beschrei-
benden in einen erkldrenden Status, weil sie
erstmals erlaubte, Energie und Aufenthaltswahr-
scheinlichkeit von Elektronen in Molekiilen zu
berechnen. Den Anfang machten dabei Heitler
und London, welche 1927 die Elektronenpaar-
bindung durch quantenmechanische Naherungs-
verfahren auf eine solide quantenmechanische
Basis stellten.

Linus Pauling, der gut dreissig Jahre spater
den Nobelpreis fiir die Erforschung der chemischen
Bindung erhalten sollte, sah schon 1927: “This work
should be continued experimentally. I believe that
much information regarding the nature of the che-
mical bond will result from it.” Er machte sich also
an die Arbeit und zeigte tatsdchlich, dass Mole-
kiilstrukturen und Bindungswinkel direkt aus Lo-
sungen der Schrodingergleichung (bzw. Ndherun-
gen davon) hervorgehen konnen.

Damit entstand die Quantenchemie als neu-
es eigenstindiges Fachgebiet und die Valenzbin-
dungstheorie (VB-Theorie) als eine der beiden
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Abb.3: Berechnung der dreidimensionalen Oberflache des Rezeptors OR2B6
zwecks computergestiitzten Dockingexperimenten mit potentiellen Signalmole-
kilen - hier der Duftstoff Linalool. OR2B6 ist ein Geruchsrezeptor, der nicht
nur in der menschlichen Nase, sondern auch auf Brustkarzinomzellen nachge-
wiesen werden konnte. Derartige Bindungsstudien kdnnten zu neuartigen
Tumortherapien fiihren (gelb: hydrophob; tiirkis; hydrophil) (Bild: CC NC-BY
4.0 Arina Nozhova 2026).

zentralen quantenmechanisch gestiitzten Model-
le der chemischen Bindung neben der ebenfallsin
den frithen 1930er-Jahren durch Mulliken und an-
deren entwickelten Molekiilorbitaltheorie (MO-
Theorie).

Naherungsmethoden: Der Schliissel

zur praktischen Anwendung
Die Schrodingergleichung ist fiir reale Molekiile
mit mehreren Elektronen nicht exakt Iosbar. Der
entscheidende Fortschritt des 20. Jahrhunderts be-
stand daher in der Entwicklung immer raffinierte-
rer Naherungsverfahren. Basierend auf der Arbeit
von Born und Oppenheimer entstanden Methoden
wie Hartree-Fock (HF) und spater die Dichtefunk-
tionaltheorie (DFT). Sie machten es moglich, im-
mer komplexere Systeme mit wachsender Genau-
igkeit zu berechnen.

Hier spielten Wissenschaftler wie Kohnund
Pople eine zentrale Rolle. Thre Arbeiten legten das
Fundament der rechnergestiitzten Chemie, die heu-
te in praktisch jedem chemischen Teilgebiet einge-
setzt wird. Der Nobelpreis flir Chemie 1998 wiir-

digte genau diesen Ubergang: die Transformation
der Schrodingergleichung von einer bisher abstrak-
ten physikalischen Formel zu einem universellen
Werkzeug.

Verstandnis von Reaktivitaten und

Mechanismen
Ein besonders tiefgreifender Einfluss der Schro-
dingergleichung zeigt sich im Verstandnis chemi-
scher Reaktionen. Reaktionsmechanismen, Uber-
gangszustinde und Aktivierungsbarrieren lassen
sich heute aus quantenmechanischen Potentialfla-
chen ableiten (PES). Dadurch konnen Chemike-
rinnen und Chemiker nicht nur erklaren, sondern
auch vorhersagen, ob, warum und wie genau Re-
aktionen ablaufen.

Die direkt aus der Schrodingertheorie her-
vorgehenden VB-und MO-Theorien ermoglichten
es, Reaktionsregeln aufzustellen. So konnten etwa
pericyclische Reaktionen durch die Arbeiten von
Roald Hoffmann quantenmechanisch rationalisiert
werden. Solche Konzepte sind heute Standardwis-
sen in der organischen Chemie.
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Abb.4: Mit der Dichtefunktionaltheorie (DF T) umfassend berechnete Visualisie-
rung des Tabakmosaikvirus inklusive Ldsungsmittelmolekilen - insgesamt rund
eine Million Atome! Obere Halfte: Bander-Darstellung (Ribbon-Stick) von RNA
und dem Capsid (Proteinhiille). Untere Halfte: Darstellung der Capsidoberfla-
che mit der Ladungsverteilung. Linke Halfte: Lésungsmittelmolekiile. (Bild:

Andermattetal., JCTC, 2016, 12, 3214.)

Revolution in Materialwissenschaft

und Katalyse
Auchin der Materialwissenschaft hat die Schrodin-
gergleichung zu einem rasanten Wandel gefiihrt.
Seit der zweiten Hilfte des 20. Jahrhunderts hat die
Gleichung massgeblich zur Entwicklung neuer Ma-
terialien beigetragen. Halbleiter, Supraleiter, Bat-
teriematerialien oder nanostrukturierte Oberfla-
chen werden heute routinemaissig mithilfe
quantenmechanischer Simulationen entworfen.
Insbesondere in der heterogenen Katalyse erlaubt
die Modellierung von Oberflichenreaktionen auf
atomarer Ebene, Katalysatoren gezielt zu verbes-
sern. Das sind entscheidende Faktoren fiir energie-
effiziente industrielle Prozesse und eine nachhal-
tige Chemie.

Einfluss auf die pharmazeutische
Forschung
Auch die Wirkstoffentwicklung wire ohne Schro-
dingergleichung kaum denkbar. Molekulardynamik
und quantenchemische Rechnungen helfen, Bin-
dungsenergien zwischen Medikamenten und Ziel-

proteinen vorherzusagen oder Reaktionsmechanis-
men von Enzymen zu verstehen.

Wihrend Experimente weiterhin unverzicht-
bar sind, hat sich die Forschung zunehmend zu ei-
nem iterativen Zusammenspiel aus Simulation und
Labor entwickelt. Die Schrodingergleichung bildet
dabei das theoretische Fundament.

Vom Grossrechner zur Alltagsmethode
Ein bemerkenswerter Aspekt der letzten Jahrzehn-
te ist die Demokratisierung quantenchemischer
Methoden. Was frither nur auf Grossrechnern in
hart umkimpften Zeitfenstern moglich war, lauft
heute auf dem privaten Laptop. Dadurch ist die
Schrodingergleichung von einem Spezialwerkzeug
theoretischer Physiker zu einem Standardinstru-
ment flir Chemikerinnen und Chemiker weltweit
geworden.

Gleichzeitig treibt die steigende Rechenleis-
tung die Genauigkeit weiter voran. Simulationen
mit abertausenden Atomen oder zeitaufgeloste Re-
aktionsdynamik erweitern kontinuierlich den An-
wendungsbereich.
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Abb.5: Planung und Herstellung eines Proteins de novo mittels Kl-gestiitzter Computerprogramme.

A: Zielmolekiil, an welches das neue Protein binden soll. B: Zufallige Startanordnung von Aminosaureresten
um das Zielmolekdl. C: Kl-gesteuerte Optimierung der Interaktionen zwischen Zielmolekiil und Aminosaure-
resten. D: Kl-gesteuerte Eruierung des geeignetsten Proteinriickgrats und iterative Struktur- und Aminosau-
resequenzoptimierung. E: Bestimmung der Nucleobasentripletts und «Druck» der entsprechenden Gense-
quenz. F: Exprimierung des neuen Proteins in E. coli. G: Isolation und Erforschung des neuen Proteins in vitro.
(Bild: angepasst aus D Baker et al. Science, 2024, 384(6693), eadl2528.)

Gegenwart und Zukunft: Verbindung

mit Kl und Quantencomputing
Heute steht die computergestiitzte Chemie erneut
an einem Wendepunkt. Quantenmechanische Rech-
nungen werden zunehmend mit Kiinstlicher Intelli-
genz kombiniert, um Vorhersagen zu beschleunigen,
wihrend Quantencomputer direkte Losungen der
Schrodingergleichung fiir komplexe Systeme ermog-
lichen sollen.

So wurde der Chemienobelpreis 2024 denn
auch fiir die Entwicklung des KI-gestiitzten Prote-
instrukturprogamms «Alphafold» einerseits und
der Herstellung vorausberechneter kiinstlicher Pro-
teine andererseits vergeben. Die gefaltete Struktur
eines Proteins aufgrund seiner Aminosaurense-
quenz vorherzusagen, war bis vor relativ Kurzem
noch eine Sache, fiir die man auf die Realisierung
des Quantencomputers hoffen musste. Innert we-
nigen Jahren hat es die KI nun geschaftt, tausende
von Proteinstrukturen durchwegs korrekt vorher-
zusagen, was ein wahrlich riesiges Forschungsfeld
eroffnet hat.

Fazit
Der Einfluss der Schrodingergleichung auf die Che-
mie der letzten hundert Jahre kann kaum tiber-
schitzt werden. Sie hat
- chemische Bindungstypen, -energien und -geo-
metrien erklart,

Reaktivitdten, Reaktionsbarrieren und -me-

chanismen vorhersagbar gemacht,

- rechnergestiitzte Innovationen in Material-,
Energie- und Medizintechnik vorangetrieben,

- mechanistische Einsichten in biologische Pro-
zesse geliefert.

Damit ist sie nicht nur eine Gleichung der Physik,

sondern das konzeptionelle Fundament der mo-

dernen Chemie. Ihre Geschichte zeigt exempla-

risch, wie eine theoretische Idee eine ganze Diszi-

plin transformieren kann — und wie eng Physik

und Chemie im Verstindnis der Natur miteinander

verbunden sind.

René Oetterli
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