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内容概要

　　《普通高等教育“十二五”规划教材：结构化学》共十一章，包括量子力学基础、原子的结构与
性质、分子对称性、分子轨道理论、价键理论、配合物的化学键理论、簇合物和团簇、分子的物理性
质及次级键、结构分析方法简介、晶体结构、晶体的结构与功能材料。
《普通高等教育“十二五”规划教材：结构化学》以化学键理论、结构与性质的关系、结构的测定方
法为主线编写，反映当代结构化学新的研究进展和发展趋势。
加强应用，在介绍基本概念和基本理论的同时注重介绍应用，并简要通俗地介绍当前理论研究的前沿
成果，扩大学生视野，培养学生深入探讨的好奇心。
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书籍目录

前言
第一章 量子力学基础
　第一节 量子力学实验基础与基本概念的引出
　　一、能量量子化与光的波粒二象性
　　二、实物粒子的波动性假设与实验证实
　　三、德布罗意波的统计解释
　第二节 不确定关系
　　一、不确定关系的表述
　　二、应用
　第三节 量子力学的基本假设
　　一、波函数
　　二、力学量的算符表示
　　三、量子力学的基本方程
　　四、平均值假设
　　五、全同性原理
　第四节 金属中自由电子的运动与能量量子化
　　一、能量
　　二、波函数
　　*第五节 关于量子力学基本理论的争论
　第六节 基本例题解
　　习题
第二章 原子的结构和性质
　第一节 类氢原子体系的薛定谔方程及解
　　一、类氢原子体系的薛定谔方程
　　二、分离变量法
　　三、三个方程的求解与量子数
　　四、类氢原子的波函数
　第二节 量子数的物理意义
　　一、主量子数n
　　二、角动量与角量子数l
　　三、磁量子数m
　第三节 原子轨道和电子密度图形
　　一、概述
　　二、原子轨道与电子密度径向分布
　　三、原子轨道角度分布与电子密度角度分布
　第四节 多电子原子
　　一、氦原子的薛定谔方程
　　二、中心力场近似
　　三、屏蔽效应和钻穿效应
　　四、原子体系的哈特里自洽场方法
　第五节 电子的自旋与自旋波函数
　　一、斯特恩-格拉克实验
　　二、乌仑贝克-古德斯米特电子自旋假设
　　三、自旋与自旋在磁场方向分量的表达式
　　四、自旋轨道与自旋波函数
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　第六节 基态原子核外电子排布的原则
　　一、泡利不相容原理
　　二、能量最低原理
　　三、洪德规则
　第七节 原子的量子态和光谱项
　　*一、多电子原子相互作用的分类
　　二、电子组态与原子量子态
　　三、原子光谱项
　第八节 原子电离能、电子亲和能和电负性
　　一、原子电离能和电子亲和能的定义
　　二、原子的电负性
　　*第九节 关于价电子的讨论
　　一、电子在原子核周围有一个相对较大的活动空间
　　二、库仑力是决定原子结构的主要作用力
　　三、价电子层
　　四、价电子的重要性
　第十节 基本例题解
　　习题
第三章 分子的对称性
　第一节 对称操作与对称元素
　　一、旋转轴和旋转操作
　　二、镜面和反映操作
　　三、对称中心和反演操作
　　四、象转轴和旋转反映操作
　第二节 分子点群
　　一、群的数学定义
　　二、对称操作群
　　三、群的乘法表
　　四、分子点群的分类
　　五、分子点群的判别
　第三节 分子的对称性和分子偶极矩、旋光性的预测
　　一、分子的偶极矩
　　二、分子的旋光性
　　*第四节 群的表示初步
　　一、对称操作的矩阵表示
　　二、点群的表示
　　三、特征标
　　*第五节 浅谈对称性
　　一、晶体学与群论
　　二、对称性与守恒定律
　　三、全同多粒子体系交换对称性对波函数的限制
　　四、分子轨道对称守恒原理
　　五、未来的发展
　第六节 基本例题解
　　习题
第四章 分子轨道理论
　第一节 氢分子离子与变分法
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　　一、氢分子离子的薛定谔方程
　　二、原子单位
　　三、变分法简介
　　四、用线性变分法求解H+2的薛定谔方程
　　五、变分法处理H+2所得主要结果的分析
　第二节 简单分子轨道理论
　　一、简单分子轨道理论的要点
　　二、应用简单分子轨道理论处理H2的结果
　第三节 分子轨道的类型、符号和能级顺序
　　一、类型和符号
　　二、能级顺序
　第四节 双原子分子的结构和性质
　　一、分子的电子组态与键级
　　二、同核双原子分子
　　三、异核双原子分子
　第五节 休克尔分子轨道法和共轭分子结构
　　一、休克尔分子轨道法
　　二、离域π键形成条件和类型
　　三、离域效应
　　四、超共轭效应
　第六节 前沿轨道理论与分子轨道对称守恒原理
　　一、前沿轨道理论
　　二、分子轨道对称守恒原理
　　*第七节 当前分子轨道理论的概况
　　一、哈特里-福克-罗汤方程
　　二、计算方法
　第八节 基本例题解
　　习题
第五章 价键理论
　第一节 海特勒-伦敦处理氢分子的结果
　　一、海特勒-伦敦法解H2分子结构简介
　　二、海特勒-伦敦法对氢分子形成共价键的认识
　第二节 价键理论的要点及对简单分子的应用
　　一、价键理论的要点
　　二、价键理论对简单分子的应用
　第三节 价键理论与简单分子轨道理论的比较
　　一、理论比较
　　二、实验检验
　第四节 杂化轨道理论
　　一、杂化轨道理论要点
　　二、等性杂化轨道的主要类型
　　三、sp不等性杂化
　　*第五节 价电子对互斥理论
　　一、VSEPR判断分子几何构型的规则
　　二、应用VSEPR分析实例
　　*第六节 价键理论的发展
　　一、价键理论的早期工作
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　　二、广义价键理论
　　三、价键理论的新进展
　第七节 基本例题解
　　习题
第六章 配合物的化学键理论
　第一节 概述
　　*第二节 配合物的价键理论
　第三节 晶体场理论
　　一、中心离子d轨道能级的分裂
　　二、中心离子d电子的排布——高自旋态和低自旋态
　　三、晶体场稳定化能
　　四、扬特勒效应
　　*第四节 配体场理论简介
　　一、d1轨道能级在Oh场中的分裂
　　二、dN原子谱项在配体场中的分裂
　第五节 配合物的分子轨道理论初步
　　一、金属离子的原子轨道分组
　　二、配体的σ群轨道
　　三、π分子轨道
　第六节 σ-π配键及有关配合物
　　一、金属羰基配合物中的σ-π配键
　　二、π配合物的σ-π配键
　　三、金属夹心配合物
　　*第七节 配合物化学键理论简述
　　一、价键理论
　　二、晶体场理论
　　三、配体场理论
　　四、分子轨道理论
　第八节 基本例题解
　　习题
第七章 簇合物和团簇
　第一节 主族簇合物
　　一、硼烷
　　二、多面体碳烷
　第二节 过渡金属簇合物
　　一、金属簇合物中的M—M键及其特征
　　二、簇合物的十八电子规则和金属-金属键的键数
　　三、过渡金属簇合物的分类
　第三节 团簇
　　一、概述
　　二、几种团簇介绍
　第四节 簇合物的催化作用
　　一、金属簇催化
　　二、团簇催化
　第五节 基本例题解
　　习题
第八章 分子的物理性质及次级键
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　第一节 分子的电学性质
　　一、偶极矩
　　二、小分子的极化
　　三、极化率与电容率的关系
　　四、极化作用与频率的关系
　　*第二节 分子的磁学性质
　　一、磁化率
　　二、物质的磁性分类
　　三、分子磁矩
　　四、铁磁性、反铁磁性与亚铁磁性
　　五、摩尔顺磁磁化率与磁矩的关系
　第三节 分子间作用力
　　一、范德华力的组成
　　二、兰纳-琼斯势
　　三、分子间作用力对物质物理性质的影响
　　四、原子的范德华半径与分子的大小和形状
　第四节 次级键
　　一、氢键
　　*二、非金属原子间的次级键
　　*三、金属原子间的次级键
　　四、分子间配键
　第五节 基本例题解
　　习题
第九章 结构分析方法简介
　第一节 分子光谱
　　一、概述
　　二、吸收光谱
　　三、双原子分子的转动光谱
　　四、双原子分子的振动光谱
　　五、双原子分子的振动-转动光谱
　　六、多原子分子的振动光谱
　　七、红外光谱
　　八、拉曼光谱简介
　　九、紫外-可见光谱及其应用
　第二节 光电子能谱
　　一、X射线光电子能谱
　　二、紫外光电子能谱
　第三节 核磁共振
　　一、核自旋
　　二、核磁共振
　　三、化学位移
　　四、核磁共振谱示例
　第四节 基本例题解
　　习题
第十章 晶体的对称性与X射线衍射法
　第一节 晶体结构的周期性和点阵
　　一、晶体的宏观通性
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　　二、晶体结构的周期性
　　三、点阵
　　四、14种空间点阵型式
　第二节 晶胞、晶棱和晶面
　　一、晶胞和晶胞中微粒的位置
　　二、晶面指标
　　三、晶棱指标
　　四、点阵与晶体之间的对应关系
　第三节 晶体的宏观对称性
　　一、晶体的宏观对称元素与对称操作
　　二、晶体的32种宏观对称类型
　　三、七个晶系
　第四节 晶体的微观对称性
　　一、平移轴与平移操作
　　二、螺旋轴与螺旋旋转操作
　　三、滑移面与滑移反映操作
　第五节 实际晶体的缺陷
　　一、实际晶体与理想晶体
　　二、实际晶体缺陷的种类
　　三、单晶体、多晶体和微晶体
　第六节 X射线晶体结构分析原理
　　一、X射线的产生
　　二、X射线衍射的基本原理
　　三、晶体衍射方程
　　四、X射线的衍射强度
　　五、系统消光
　　六、常用X射线衍射分析方法
　第七节 基本例题解
　　习题
第十一章 晶体结构与功能材料
　第一节 固体能带理论
　　一、晶体中电子的波函数
　　二、能带理论的基本原理与能带的种类
　　*三、能带理论的导出
　　四、绝缘体、导体和半导体
　　五、半导体的能带结构
　第二节 等径圆球的密堆积与最密堆积空隙
　　一、等径圆球密堆积
　　二、最密堆积空隙
　第三节 金属晶体
　　一、金属键
　　二、单质金属晶体的结构和金属原子半径
　　三、合金的结构及性质
　第四节 离子晶体
　　一、离子晶体的几种典型的结构形式
　　二、点阵能的计算
　　三、离子半径
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　　四、不等径圆球的堆积与多面体空隙
　　五、离子堆积规律
　　六、离子的极化
　第五节 离子晶体结构的鲍林规则与离子晶体举例
　　一、鲍林规则
　　二、离子晶体举例——尖晶石结构
　第六节 共价晶体与分子晶体
　　一、共价晶体
　　二、分子晶体
　　*第七节 功能材料晶体
　　一、超导材料
　　二、磁性材料
　　三、有机非线性光学材料
　　四、液晶高分子材料
　第八节 基本例题解
　　习题
　　部分习题参考答案
　主要参考文献
附录
　附录1 基本常数
　附录2 能量单位换算
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章节摘录

版权页:第一章 量子力学基础结构化学是研究原子、分子和晶体的微观结构，阐述分子和晶体的成因
；研究结构与性能之间的关系；以及测定分子和晶体结构实验方法的学科。
因此结构化学是化学各学科、各专业的重要基础理论课程。
量子力学是研究微观粒子（电子、原子、分子等）运动规律的理论，是深入探讨物质结构及其性能关
系的理论基础。
结构化学讨论的对象是分子结构，涉及电子、原子等微观粒子，这些粒子的运动规律服从量子力学基
本原理，所以本章内容是学习结构化学必备的基础知识。
本章简单介绍量子力学诞生的实验基础，引出微观粒子的能量量子化与波粒二象性两个最基本、最重
要的概念。
以假设的形式介绍量子力学基本原理①，并应用讨论无限深势阱中的电子。
同时，扼要地介绍了关于量子力学基本理论的争论。
第一节 量子力学实验基础与基本概念的引出人们把牛顿（Newton）力学、热力学、统计力学、麦克斯
韦（Maxwell）电磁理论等称为经典物理学，将量子力学以及在其基础上发展起来的量子场论称为量子
理论。
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编辑推荐

《普通高等教育"十二五"规划教材:结构化学》可作为高等学校化学、应用化学等专业的本科生教材，
也可供相关专业的教师和科研人员参考。
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