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前言

　　20世纪20年代中期建立的量子力学，可视为物理学乃至自然科学的最重要的成就之一。
紧接其后Heiltler和London用量子力学方法对氢分子的成功处理，则可视为量子化学的诞生。
至今的八十余年，量子化学走过了从被传统化学家排斥、疑惑，到半信半疑、以至姑妄信之，直到今
天的精确的量子化学计算结果被实验化学家奉为圭臬的曲折而又不乏光彩的难忘历程。
今天的量子化学，结合使用高速发展的计算机的软硬件而衍生的计算化学，已成了化学中极为重要的
学科之一。
量子化学家在书斋、在计算机房、在头脑中、在计算机屏幕上，结合实验化学家的丰富的实验结果和
精确测量，构思、设计着新的化学实验和新分子，探索着微观世界的无穷奥秘。
“不会摇瓶子的就不能被称为化学家”的话再也不会被人提起了。
不但化学本身，量子化学的原理和方法在相关的学科，如生命科学、材料科学、石油工业、药物设计
等领域也发挥着愈来愈重要的作用。
　　作为一门基础性的并有丰富应用前景的学科，量子化学已成为一门化学和有关学科的研究生必须
完成的基础课程。
我自1978年起即为改革开放后的第一届研究生开设并讲授“基础量子化学”课程，其后一代代的“老
”研究生走上教学研究岗位，薪尽火传，为新进的研究生讲授同一课程。
我们数代师生切磋磨砺，对讲课的内容与素材精益求精，至今恰好走过了三十年。
感谢华东理工大学出版社青眼有加，约我们将多年讲课的内容整理出版，并列入“十一五”国家重点
图书的出版规划，由陈光巨、黄元河和其他几位我早年的学生一起编著，这才有了这本书。
　　这是一本适合于研究生的基础量子化学课程的教材，也可作为大学本科高年级学生学习量子化学
的参考书。
本书除了包含基础量子化学的内容外，还特色性地设计了计算化学和固体量子化学章节，以将量子化
学基础知识用于实践的演练。
我热切地期盼这本书能早日出版，相信能对老师和学生的教学与科研有所帮助并为之喜欢。
为此，我为本书作序并真诚地向读者推荐。
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内容概要

　　量子化学是理论化学的一个分支学科，是近代化学的理论基础。
它是20世纪初发展起来的量子力学与化学结合用以研究化学问题的一门基础科学。
量子化学理论和方法的不断发展，以及在高速电子计算机的应用，使得它不但能够探索并预言物质的
结构和功能，而且已经有可能按照需求设计具有特定性能的化学物质，从而为“分子设计”及“分子
工程”奠定了基础。
　　作为一门基础性的并有丰富应用前景的学科，量子化学已成为一门化学和有关学科的研究生必须
完成的基础课程。
经过数代师生切磋磨砺，对讲课的内容与素材精益求精的追求，才有了这本书。
　　这是一本适合于研究生的基础量子化学课程的教材，也可作为大学本科高年级学生学习量子化学
的参考书。
本书除了包含基础量子化学的内容外，还特色性地设计了计算化学和固体量子化学章节，以将量子化
学基础知识用于实践的演练。
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作者简介

　　陈光巨教授，北京师范大学博士生导师；主要从事化学反应机理、分子间弱相互作用和结构分子
生物学等方面的研究工作；主持和参加过国家级、省部级二十余项教学和科研项目：曾获国家级教学
成果奖二等奖、北京市普通高校教学成果奖一等奖和二等奖、国家教委科技进步奖三等奖：曾编写《
材料化学》《结构化学》《结构化学（晶体部分）CAI软件》等教材；发表学术论文八十余篇，其
中SCI女录近五十篇。
黄元河教授，北京师范大学博士生导师；主要从事大分子和低维聚合物结构与性能关系的理论研究，
探讨有机和有机金属夹心高聚物、低维晶体，富勒烯体系的一维和二维聚合物及碳纳米管，富勒烯笼
构成的低聚物等的结构与性能关系，应用理论化学和凝聚态物理方法研究这些体系的电子结构、稳定
性的结构特征、相互作用本质、金属一绝缘体相变、导电机理和超导可能性：曾获北京市普通高校教
学成果奖二等奖；发表科研论文近八十篇，其中SCI收录五十余篇。
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维导体的金属一绝缘体相变（Peierls相变）思考题参考文献附录1　笛卡儿坐标与球坐标之间的变换关
系附录2　积分表附录3　特征标表
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