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内容概要

本书注重介绍基本理论的方法，注重理论联系实际，拓展应用视野。
本书共分十一章。
前八章是结构化学部分，包括量子化学基础及简单应用，原子结构和性质、单原子结构和性质，多原
子分子结构和性质，分子的对称性及群论基础，结构分析方法简介，晶体学基础、简单晶体的结构。
后三章为功能性材料的结构基础，包括：导电性能材料，功能材料，功能转换型材料。
后三章作为拓展知识的阅读性内容。
    本书可以作为高等院校应用化学专业、化工类专业以及有关专业的结构化学教材，也可以作为科技
人员的学习参考书。
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．2 量子力学基本假定及其推论    1．3 量子力学简单体系及其应用  2 原子的结构和性质    2．1 单电子
原子的薛定锷方程及其解    2．2 量子数和有关物理量    2．3 波函数和电子云图形    2．4 多电子原子的
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析方法简介    6．1 分子光谱原理    6．2 核磁共振  7 晶体学基础    7．1 晶体结构的周期性和点阵    7．2 
晶体结构的对称性    7．3 晶体的X射线衍射  8 简单晶体的结构和性质    8．1 金属的结构和性质    8．2 
离子晶体的结构性质    8．3 共价键晶体、分子晶体和液晶拓展篇——功能材料的结构基础  9 导电性功
能材料    9．1 材料的电学性能概述    9．2 共扼分子体系材料的导电性    9．3 共轭分子体系材料的导电
性    9．4 电荷转移复合物    9．5 有机共轭分子的掺杂体系    9．6 离子导电    9．7 超导性根源和超导材
料  10 光功能材料    10．1 分子的激发态及其性质    10．2 激发能的耗散    10．3 激基缔合物的激基复合
物    10．4 光活性材料  11 功能转换材料    11．1 压电材料    11．2 光电转换材料    11．3 磁光材料和声光
材料附录一 习题参考答案（摘选）附录二 单位制、物理常数和换算因子附录三 晶体的230个空间群的
记号附录四 结构参数周期表
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