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Alle Interessierten sind herzlich eingeladen! 

In der Chemie gibt es eine Fülle von teilweise heuristischen 
und qualitativen Regeln zur Beschreibung des chemischen 
Verhaltens von Atomen und Molekülen. Durch die mathema-
tische Modellierung der Ladungsdichte von Molekülen 
können diese Regeln auf eine quantitative Grundlage 
gestellt werden. 

Der Vortrag behandelt die topologische Analyse der 
Ladungsdichte und die sich hieraus ergebende mathema-
tisch stringente Unterteilung eines Moleküls in Atome. 
Konzepte wie die chemische Bindung oder die kinetische 
Energie von Atomen in Molekülen werden hergeleitet. Ein 
Verfahren zur Berechnung von Eigenschaften von Atomen in 
Molekülen wird beschrieben. 

Die theoretischen Konzepte werden mit Hilfe der Software 
AIM2000 illustriert. 
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