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前言

作为化学学科的一个重要分支，结构化学是化学类本科生各专业的核心课程之一。
结构化学是研究原子、分子和晶体的微观结构，以及原子和分子的运动规律，从而从原子、分子的尺
度研究物质的结构及结构与物质的物理、化学性质的关系的一门基础学科。
为适应各种层次的需要，各类大专院校有众多的结构化学教材。
我欣喜地看到北京师范大学等7所高等师范院校共同编写的结构化学，作为国家级“十一五”规划教
材即将出版了。
更可喜的是，编者中大部分都是我的学生。
他们将多年来在课堂教学中积累的教学经验编写成教材，并注重理论联系实际，拓展应用视野。
这本教材汇集了各校多位老师的教学经验，既保留了经典的结构化学内容，又注重吸收最新的科研成
果。
教材突出了我校量子化学学科的优势，加强化学键理论部分的基础理论以及计算化学的实践与应用，
例如量子化学在固体化学，生物大分子弱氢键等方面的应用；突出我校在“结构化学”课程体系方面
改革的成果，突出晶体化学理论知识与材料科学的结合，例如分子间相互作用与氢键在超分子构建中
的作用等。
这本全新的《结构化学》体现了结构化学方面的新成就和新进展，更加适应学科发展和教学改革的需
要，更加适合普通综合性院校、地方院校、高等师范院校的使用。
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内容概要

　　本教材全面介绍了结构化学基础知识，包括量子力学基本原理，量子化学方法处理原子结构、分
子结构、配合物结构，以及晶体的点阵结构与x射线衍射，金属结构与性质，离子化合物的结构与性
质等。
同时也介绍了结构化学理论及应用领域的最新进展，包括分子间相互作用与超分子化学，固体结构基
础理论，计算化学原理与实验，新型材料的结构与性能等。
　　本教材注重介绍基本理论和方法，注重理论联系实际，拓展应用视野。
可以作为综合性大学和师范院校化学专业，以及应用化学、材料化学、生物化学、药物化学等相关专
业的结构化学教材，也可以作为研究生和科技人员的学习参考书。
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书籍目录
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概念习题第二章　原子的结构与性质2.1　单电子原子和离子2.2　量子数和波函数的物理意义2.3　多
电子原子结构与原子轨道2.4　原子光谱习题第三章　双原子分子结构与分子光谱3.1　H+2的结构和分
子轨道理论3.2　H2分子的结构和价键理论3.3　双原子分子结构3.4　分子光谱与双原子分子结构测定
习题第四章　分子对称性和群论4.1　对称性基本概念4.2　对称元素的组合与对称元素系4.3　对称操
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　配位化合物的结构和性质6.1　配位化合物的结构6.2　配位化合物的化学键理论6.3　簇合物的结构
和性质6.4　物质的磁性和磁共振习题第七章　计算化学简介7.1　从头算（ab initio）方法7.2　半经验
分子轨道法7.3　包含电子相关的分子轨道理论7.4　密度泛函理论（DFT）7.5　大型计算机程序的使用
习题第八章　分子间作用力与超分子化学8.1　分子间相互作用8.2　氢键8.3　分子问弱相互作用8.4　
超分子结构化学8.5　晶体工程习题　第九章　晶体结构9.1　晶体的点阵结构9.2　晶体的对称性9.3　
晶体的X射线衍射9.4　金属单质晶体结构9.5　合金结构9.6　离子晶体结构习题第十章　固体结构基础
理论简介10.1 固体中的化学键10.2　能带理论10.3　晶体轨道法及应用简介第十一章　结构与材料主要
参考文献
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章节摘录

第一章 量子理论基础结构化学是在原子、分子的水平上深人到电子层次，研究物质的微观结构及其与
宏观性能间关系的科学，所有这些微观粒子的运动都遵循量子力学规律。
量子理论的发展大致可分为两个阶段。
第一阶段是旧量子论（1900-1923）。
旧量子论是量子力学的前驱，它是在大量的事实与经典物理学理论产生了不可克服的矛盾的基础上提
出来的。
第二阶段是量子力学理论（1924-）。
量子力学与相对论是20世纪物理学的两大支柱。
1927年德国物理学家W.H.Heitler和F.W.I.ondon运用量子力学理论成功地解释了氢分子的结构，标志着
量子化学新学科的诞生，从此结构化学乃至整个化学学科有了可靠的理论基础。
本章主要介绍量子力学的产生过程以及量子力学的基本原理。
量子力学理论体系是以一些基本假设为基础的，这些基本假设如同几何学上的公理，从它们出发可以
把量子力学定律逐个引申出来，这些假设的正确与否也可以从这些定律或所产生的结论被实验结果验
证出来。
将量子力学的基本原理应用到简单模型体系讨论相关问题，为原子结构和分子结构的学习和讨论打下
基础。
1.1 量子力学基础1900年以前，物理学的发展处于经典物理学阶段，它由I.Newton的经典力学
、J.C.Maxwell的电磁波理论、L.BOltzmann统计物理学和J.W.Gibbs的热力学等组成。
这些理论构成了一个相当完善的体系，能很成功地解释常见的许多光、电、磁、热等现象，人们认为
对复杂纷繁的物理现象本质的认识已经完成。
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