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前言

　　在量子理论的基础上，人们通过理论和实验相结合的方式，逐步建立了许多探测物质微观结构的
实验方法，特别是谱学方法。
随着计算机科学和电子技术的迅速发展，实现这些谱学方法的仪器更是日新月异，达到了相当高的水
平，许多仪器已成为科学研究中的常规测试工具。
　　随着谱学方法及仪器的发展和普及，近20年来许多谱学内容，特别是分子光谱（如紫外一可见光
谱、红外光谱和拉曼光谱）、核磁共振、质谱等实验方法在大学基础课教材中都得到了反映。
例如，物理化学教材中引入了介绍这些实验方法的原理及理论基础；无机化学和有机化学教材讲授了
这些方法在测定无机物和有机物分子结构中的具体应用，特别是有机化学中专门有关于波谱解析的章
节；而在分析化学中更是把介绍这些方法和测试技术作为仪器分析的发展新方向。
以上情况说明了大学基础课程能及时反映当代科学技术发展的新成就，这是非常可喜的现象。
但是从另一方面看，各门基础课都介绍谱学相关内容，虽然各有侧重点，可为了使学生能学懂，须从
基本原理、实验技术讲起，直至具体应用，重复讲授现象就比较严重，使教学课时大量增加。
同时由于受到课时限制，每门课又无法将它讲透，因此就出现了新的矛盾。
　　随着教育改革的深入，教学内容和课程结构的改革也得到了充分的重视。
教育部化学教学指导委员会十分重视以上问题，在多次全体会议中进行了讨论，特别是在教育部立项
的“03-8化学类课程结构和教学体系改革”项目中把这个问题列为专门课题进行研究。
经过多次研讨逐步形成了一种共识，即从多门单独课程中把关于微观结构测定的内容抽出来，形成一
门比较系统的适合化学类本科学生学习的基础课，用以介绍微观结构测定的实验原理、方法和应用。
复旦大学化学系领导十分重视这一项教学内容和课程结构的改革，从1996年起就组织有关教师进行探
索，经过5年来的教学实践逐步形成了目前的课程结构和内容。
由于本书所介绍的微观结构测定方法中谱学方法占有相当大的比重，而所介绍的内容深度也只能满足
大学本科学生对这些方法的基本了解，所以定名为《谱学导论》。
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内容概要

本书是教育部“高等教育面向21世纪内容和课程体系改革计划”的研究成果，是面向21世纪课程教材
和教育部理科化学“九五”规划教材。
本书作者将原分散在物理化学、有机化学、无机化学和分析化学中关于谱学的有关内容，按功能横向
设置的思路，融基本原理、实验方法、仪器概况和解谱方法于一体编写而成的。
全书共有正文7章和附录及插图光盘。
一、分子光谱基础；二、红外和拉曼光谱；三、紫外一可见吸收光谱；四、磁共振谱；五、质谱法；
六、x射线衍射与荧光光谱；七、电子能谱。
    本书可作为化学专业本科生的基础课教材，也可供相关专业的人员参考。
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章节摘录

　　第一章　分子光谱基础　　很早人们就知道，物质的特殊颜色可以用于测定物质的含量，这就是
比色分析法的基础。
在量子力学诞生以后，人们对于光和物质之间相互作用的认识有了本质的飞跃，光谱技术不仅在定性
定量分析上得到了很大发展，同时也演变成了人们了解物质结构信息的主要工具之一。
本章主要介绍分子光谱的理论基础。
物质对光产生的吸收、发射或散射，其本质是光和物质分子的相互作用，将物质吸收、发射或散射光
的强度对频率作图所形成的演变关系，就是分子光谱。
根据光辐射的波长范围和作用形式的不同，分子光谱又包括紫外一可见光谱、红外光谱、微波谱、荧
光光谱和拉曼光谱等。
不同的光谱可提供物质分子内部不同运动的信息，由分子光谱了解物质的结构，这就是学习分子光谱
的目的。
　　1.1　多原子分子的结构和对称性　　量子力学的基本原理告诉我们，只要知道了分子体系的波函
数，就可以得到关于分子体系的任何信息。
尽管写出一个分子的薛定谔（SchrOdinger）方程并不困难，但是能够精确求解的微观体系却为数很少
，绝大部分分子体系薛定谔方程的求解都依赖于近似方法。
因此，利用分子的某些特殊性质对繁复的量子化学计算过程进行简化，就非常有必要了。
其中，分子的对称性是可供利用的最重要的性质之一。
下面简单介绍一些分子对称性及其数学表示的最基本知识，有关详细内容可参阅相关的参考书。
　　1.1.1　对称元素和对称操作　　显然，诸如苯、甲烷、氨这样的分子都有对称性，但是怎样定量
地描述分子的这种对称性高低呢?首先需要给出一个对分子对称性进行分类和描述的方法。
以氨分子为例，它是正三角锥形状，N原子在正三角锥的顶点上，三个H原子位于三角锥基底正三角
形的三个顶点上。
设想，三个H原子构成的正三角形中心和N原子之间连成一条线，则当整个分子围绕这根线旋转120度
后，我们不能分辨这个分子和它在旋转前有什么不同。
这种在不改变分子中任何两个原子之间距离的前提下使分子复原的操作称为对称操作。
对称操作赖以进行的几何元素称为对称元素。
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