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内容概要

本书的出版旨在为应用化学、化工等非理论化学专业的研究生提供一本简明、实用的量子化学教材。
全书共分12章，包括量子力学基础、简单应用、原子结构、近似方法、分子结构、群论基础、群论应
用、分子光谱、电子相关、价键理论、密度泛函理论以及量子化学计算简介。
书中附有必要的习题和习题选答及对称群的特征标表。
    本书可供应用化学、化工、材料化学、生物化学等专业的研究生及其他相关人员使用。
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媒体关注与评论

　　前言　　量子化学是用量子力学原理研究原子、分子和固体的电子结构，研究分子间相互作用、
化学反应等理论的学科，量子化学理论已广泛地应用于无机化学、有机化学、分析化学及生物化学、
材料化学等相关学科，成为实验学科的有力助手。
　　量子化学课程是化学、化工、材料化学及生物化学等专业研究生必修的一门学位课，该课程一贯
以理论严谨、内容深奥、学习艰难而著称，使许多初学者束手无策。
而艰难地学习了量子化学理论后又深感困惑，不知如何将这些理论应用于化学实际。
近年研究生招收一再扩大，授课学时不断压缩，使这一情况更为加剧。
　　为了使应用化学、化学工程等非理论化学专业的研究生能在较短时间内掌握量子化学原理，特编
写了这本简明教程。
教材定位在读者只要具备大学化学基础知识、熟悉微积分就能读懂。
教材编写尽量深入浅出，1～6章描述量子化学基本原理时，都备有一定的应用例子。
7、8章则是量子化学原理在无机化学(配位场)、有机化学(反应对称守恒)、分析化学(分子光谱)等方面
应用的范例。
若授课学时为60学时，一般可讲授1～8章；若有90学时，可进一步介绍电子相关，价键理论，密度泛
函及量子化学计算(9～12章)。
书中附有必要的习题，在学习过程中，通过习题可进一步加深对内容的理解。
由于篇幅限制，有些定理的严格证明予以省略，使数学严谨性也有所牺牲，希望不影响对定理的正确
理解。
为了适应不同学生的需求，在每章后面附有进一步阅读材料和参考文献，供有余力的学生进一步提高
。
　　由于笔者水平有限，且编写时间仓促，难免有疏漏或不当之处，敬请读者批评指正。
　　本书写成时，恰逢徐光宪先生从教60周年庆典。
笔者正是学习徐先生的《物质结构》、《量子化学》教材，在徐先生关怀下成长起来的众多学者之一
。
在此谨以此书向徐先生表示崇高的敬意和热烈的祝贺。
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编辑推荐

　　本书的出版旨在为应用化学、化工等非理论化学专业的研究生提供一本简明、实用的量子化学教
材。
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