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前言

化学是一门基础学科，具有坚实的理论体系。
化学已经发展成为实验与理论并重的科学，理论化学可以更深刻地揭示实验结果的本质并阐述规律，
在许多情况下，还可以对结构与性能进行预测从而促进学科的发展。
国家自然科学基金委员会在“十五”期间，设立了专项基金资助理论化学的发展，就是因为考虑到理
论化学的重要性。
理论化学在我国有很好的基础，在唐敖庆院士和徐光宪院士的努力和带领下，从20世纪50年代开始，
长期开展基础理论研究，取得了许多重要成果，培养了一大批学术骨干。
近年来，随着国家加大了对基础研究的支持力度，化学在整体上进入了快速发展阶段，在国际上的地
位迅速提升。
一批优秀的青年学者从海外学成归来，理论化学的发展也进入了一个新阶段，无论是在基础理论方法
发展还是在计算化学的应用方面都产生了一批在国际上很有影响力的研究成果。
2005年10月，黎乐民先生邀请我参加了在桂林召开的第九届全国量子化学大会。
看到国内一批青年学者在近年来快速成长，我深有感触。
因此，会议期间我与帅志刚和邵久书交谈，询问起组织出版一本理论化学研究进展专著的可能性。
将近三年过去了，两位学者花费了大量心血，组织撰写的《理论化学原理与应用》终于由科学出版社
出版了。
这是很值得庆贺的。
参加编写的十几位科学家大都得到理论化学专项基金的资助，活跃在国际前沿研究领域。
该书集中介绍了他们近年来所从事该研究领域的进展。
从内容来看，该书包括了量子化学的方法发展，化学动力学和统计力学的新进展，以及理论化学在功
能材料、生命体系和催化过程的应用。
我相信该书的出版对国内理论化学研究可以起到促进作用，因为该书不仅仅是优秀研究工作的总结，
更重要的是可以让年轻的理论化学工作者特别是研究生、博士后和青年科研人员，通过阅读该书，更
有效、迅速地进入研究前沿，既可以从中学习到已有的理论工具，又对前沿方向有一定的把握。
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内容概要

理论化学建立于量子物理和统计力学的基础上，它既是现代化学的基础又是学科的前沿，具有重要挑
战性。
任何一门自然科学都离不开深入的理论研究，否则就难以形成完整的学科体系。
本书汇集了国内多个研究机构近20个理论化学研究小组近年来所取得的科研积累，详细介绍了他们在
理论化学研究中所取得的突出研究成果，并阐述了该领域的前沿发展趋势。
内容包括电子结构理论、动力学理论和分子光谱、非平衡统计理论、功能材料理论设计、催化理论以
及生物酶催化等。
    本书可供从事理论与计算化学、分子模拟、功能材料科学等领域的科研人员及研究生阅读、参考。
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章节摘录

插图：第0章 理论化学概论0.1 引言自然科学在西方也称为精确科学。
所谓精确科学，粗略地讲就是可以进行定量研究的学问。
人们通常通过实验或推理计算进入各自的研究领域。
众所周知，物理学和化学是自然科学的两个基本的领域，它们的分支学科物理化学和化学物理的内涵
和目标均有差异，但却担当紧密连接两门主学科的桥梁。
物理学探求不同事物和现象的内在统一规律，而化学则揭示原子分子世界缤纷多彩的相异性根源；两
门主学科的立足点不同，思想方法也不同。
换而言之，物理学和化学都追求精确性但聚焦于不同的层次上。
物理学家宣称量子电动力学理论预测的电子的磁矩和实验测量值的偏差为10（-10）、理论的成功可谓
令人叹为观止。
那么化学研究又如何呢？
化学家首先关心的是准确地合成出具有指定结构的任何分子。
一个著名的例子是化学家YoshitoKishi于1993年完成的海葵毒素C（129）H（223）N（3）O（54）
（palytoxin）的全合成。
它由72个独立的分子片段组成，由于每个分子片段可取2个不同构型，因此共有2（72）或5×10（21）
种可能的立体异构体，而海葵毒素只是其中的一种，存在概率为10（-21）YoshitoKishi教授设计的合成
路线竟能百分之百地得到该天然化合物，说明化学研究的精湛已达到美妙绝伦的境界。
其背景之一应归功于量子力学的建立，派生出理论与计算化学的知识框架，促使化学家立足于原子、
分子乃至电子结构层次，去理解并掌握分子的结构、性能和反应动力学的规律，指导新物质的合成和
设计。
本书的主题就是讨论理论与计算化学的最新进展。
它涉及的内容包括三个方面：分子和凝聚（组装）体系结构、化学分子动力学和物质性能。
揭示自然的奥秘和利用自然规律以发展生产、改善生活是科学发展的动力。
相对于其他基础科学分支，化学更贴近人们的生活，它直接或间接地由人类物质需求所推动。
现今，化学已成为一门核心、实用、创造性的基础科学领域，它为人类认识世界和社会文明与进步做
出了巨大的贡献。
在化学分支学科中，理论与计算化学的发展历史相对较短，尚不足百年，但其影响显著，且与日俱增
。
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编辑推荐

《理论化学原理与应用》可供从事理论与计算化学、分子模拟、功能材料科学等领域的科研人员及研
究生阅读、参考。
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