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内容概要

　　本书分为上、中、下三册。
上册讲述量子力学的基本原理、处理问题的基本方法和数学工具以及最重要的普遍性结论，中册介绍
重要的量子化学计算方法，下册介绍量子化学研究的高级理论方法。
本书是上册，共有8章，第1章简述量子力学基本原理，第2、3章介绍简单体系的精确求解方法和结果
，第4章讨论轨道和自旋角动量，第5章介绍量子力学处理问题最常用的数学方法——变分法和微扰理
论，第6、7章介绍群论基础知识和群表示理论，第8章简述群论在量子化学中的应用。
此外，为方便读者，附录1简要介绍了有关矩阵的基本知识；附录2给出分子对称性群不可约表示的特
征标表。

本书可作为量子化学专业研究生教材或者教学参考书，也可供对量子化学基础知识要求比较高的大学
高年级学生以及相关专业的教师和科研人员学习参考。
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书籍目录

第二版序
第一版序
第1章  量子力学基础
第2章  简单体系的精确解
第3章  氢原子和类氢离子
第4章  角动量和自旋
第5章  变分法和微扰理论
第6章  群论基础知识
第7章  群表示理论
第8章  量子化学中的应用
附录1  矩阵及其运算
附录2  特征标表
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章节摘录

版权页：   插图：   6.1群的定义和实例 群论是代数学的一个分支，已有一百多年的历史，量子力学理
论差不多从一开始就应用了群论的研究成果，现在群论在物理学和化学中已成为一种不可缺少的数学
工具。
代数学上的群论研究的是有限或无限集合中定义的特定代数运算的性质，在物理学和化学中，群论的
应用则是与对称性紧密联系起来的。
群论被用作沟通体系存在的对称性与其必然会具有的一些性质的桥梁，具体地说，我们用群论来帮助
弄清楚，由于研究对象中存在这样或那样的对称性，体系将必然具有些什么性质。
对于多电子体系（原子、分子、晶体），求出Schrodinger方程的具体解很困难；即使用数值方法求出
它的解，得到能级的分布情况、波函数的具体数值等，也还没有把一些本质的问题揭示出来。
例如能级的分布情况，哪些是由体系势能函数的具体形式决定的，哪些只由体系的对称性质决定，并
不清楚；如果体系的对称性保持不变，只是势能函数的具体形式改变了，波函数将如何改变等规律性
的结论也得不出来。
而利用群论这一数学工具，只要知道所研究的体系具有哪些对称性质，可以不进行与体系的其他具体
细节有关的计算，就能得出关于它的性质的许多结论，而且这些结论只与体系的对称性质有关，与体
系的其他特殊性无关，因此具有普遍的意义。
从群论原理导出量子力学中的许多守恒定律和光谱选律，就是这样的例子，当要对体系的性质进行定
量计算时，利用群论也可以使计算工作量大为减少。
 6.1.1 群的定义 设有一组元素的集合G{a，6，c，⋯}，其中定义有称之为“乘法”的代数运算，给出由
任意两个元素按一定次序结合（相乘）得到确定的一个元素（乘积）的规则；如果以下条件得到满足
： （1）具有封闭性，任意两个元素的乘积都是集合中的一个元素，例如，若a和b是集合中的元素，
则（ab）和（ba）也是集合中的元素，但（a6）可能不等于（ba），即乘法不一定满足交换律，因此
要区分用一个元素从左边乘（左乘）或从右边乘（右乘）另一个元素。
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编辑推荐

《21世纪高等院校教材:量子化学:基本原理和从头计算法(上册)(第2版)》可作为量子化学专业研究生教
材或者教学参考书，也可供对量子化学基础知识要求比较高的大学高年级学生以及相关专业的教师和
科研人员学习参考。
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