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前言

　　很高兴来南京参加量子化学研讨会，今天会场坐得满满的，估计有六七百人，这说明量子化学研
究或理论化学研究的人越来越多了，形势喜人，但今天我要讲的是两点不足之处。
　　在座有许多青年学生，我想对大家讲的第一点是：进行量子化学计算，不要一拿来就算，要先想
想看。
先考虑一下该体系有什么特点，计算结果可能是什么，计算后再比较一下⋯⋯回忆二十多年前，那时
做量化研究的人较少，计算机也很少，一些实验化学家对量子化学还是半信半疑；现在情况不同了，
计算机容量越来越大，计算速度越来越快，许多实验化学家合成出一个新分子，研究一个新的化学系
统，都希望你为他进行计算。
有的同学没有很好思考，小分子就放进第一性原理的程序中，大体系就放到分子模拟程序中开始大算
，这样做是很危险的。
有的同学（包括一些老师）为了解释实验现象，甚至不顾科学性，牵强附会，实验工作想要什么结果
就计算出什么结果，这种计算就像为实验外衣打补丁，不是真正的理论化学计算。
好的计算应该是为实验量体裁衣，能从理论的高度去预测实验，解释实验。
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内容概要

本书收录张乾二院士从1961年至今在配位场理论方法、分子轨道图形方法、原子簇化学键理论、多电
子理论的群论方法及价键理论方法、固体表面理论化学等研究领域所发表的论文，包括论文全文选集
（约60篇）、沦文摘要选集（约50篇）和论著总目录（约380篇），充分体现了张乾二院士多年来致力
于理论化学的前沿课题研究，所获得的国内外有影响的创新成果。
    本书可供高等院校和科研机构的理论化学研究方向的学生、教师和科研人员参考。
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　　张乾二，量子化学家。
福建惠安人。
1928年8月出生于福建惠安。
1947�年就读于厦门大学化学系，1951年被录取为研究生。
1954年厦门大学化学系毕业。
曾任厦门大学化学系主任、中国科学院福建物质结构研究所所长、厦门大学化学化工学院院长、固体
表面物理化学国家重点实验室副主任；现任固体表面物理化学国家重点实验室学术委员会主任、结构
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1991年当选中国科学院院士（学部委员）。
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