《量子化学基础》课程教学大纲

课程代码：CHEM3011
课程类别：专业教学课程
授课对象：化学等专业

开课学期：秋季
学    分：2学分

主讲教师：樊建芬、李淑瑾、杜玉扣、白同春等
指定教材：《量子化学理论基础》，哈尔滨工业大学出版社，2001年。
一、教学目的：

本课程旨在介绍量子化学的基本原理和方法，成为进一步钻研和应用量子化学的阶梯，着重阐明量子化学基本原理的物理含义和结论的化学概念，主要介绍量子化学的现状及发展概况、量子力学基础、某些简单体系定态薛定谔方程的解、休克尔分子轨道方法、电子自旋和角动量、微扰理论、自洽场分子轨道理论和密度泛函理论等有关内容。

二、课程内容
第一章 绪论

1、教学内容

1.1  量子化学的发展概况和现状
1.2  量子化学的重要应用
1.3  课程内容安排
1.4  参考书目
2、教学要点

通过绪论的教学，希望学生了解量子化学这门学科的发展历史以及在化学、生物、制药等学科中举足轻重的地位。
第二章 量子力学基础

1、教学内容

2.1 量子理论基础─波粒二象性
2.2 状态与波函数
2.3 算符及其性质
2.4 力学量的算符表示和对易关系
2.5 厄米算符的本征值和本征函数的性质
2.6 态的叠加原理
2.7 力学量的平均值和差方平均值
2.8 不同力学量同时有确定值的条件
2.9 测不准原理
2.10 薛定谔(Schrödinger)方程
2、教学要点

波粒二象性的物理意义、波函数的性质及其物理意义、力学量的算符表达、力学量算符的对易关系、厄米算符本征函数的性质、态叠加原理及其应用、力学量平均值的计算、不同力学量同时有确定值的条件、不确定关系式、定态体系薛定谔方程。
第三章 某些简单体系定态薛定谔方程的解

1、教学内容

3.1 方盒中的自由粒子
3.3 粒子在中心力场中的运动

3.4 氢原子和类氢离子

3.5 线性谐振子

3.6 轨道角动量

2、教学要点

方盒中自由粒子薛定谔方程的精确解及其物理意义、氢原子和类氢离子薛定谔方程的精确解及其物理意义、线性谐振子的精确解、掌握轨道角动量及其算符。
第四章 休克尔分子轨道方法

1、教学内容
4.1 变分法
4.2 休克尔分子轨道法
4.3 对称性在HMO方法中的的应用
4.5 含杂原子或取代基的共轭分子
4.6 电子密度
4.7 键级、成键度和自由价
4.8 共轭分子的稳定性和反应活性
4.9 推广的HMO方法(EHMO法)简介
4.10 前线轨道理论及其在化学反应中的应用
2、教学要点

（线性）变分法原理、休克尔分子轨道法、电子密度、键级、自由价等概念、前线轨道理论及其在化学中的应用。
第五章 电子自旋和角动量

1、教学内容

5.1 电子自旋
5.2 保里(Pauli)原理
5.3 斯雷特(Salter)行列式
5.4 角动量的一般讨论
5.5 角动量的相加
5.6  多电子原子的角动量
2、教学要点

电子自旋、Pauli原理、Salter行列式及角动量的一般讨论、角动量的耦合规律。
第六章 微扰理论

1、教学内容

6.1 非简并态的微扰理论
6.2 简并态的微扰理论
6.3 Comments on perturbation theory
2、教学要点

微扰理论及其应用

第七章 自洽场分子轨道理论

1、教学内容
7.1 分子体系
7.2 单粒子模型
7.3哈特利－福克(Hartree-Fock)－罗汤方程
2、教学要点

自洽场分子轨道理论及HFR方程。
第八章 密度泛函理论简介

1、教学内容

8.1 The Hohenberg-Kohn Theorem
8.2 The Hohenberg-kohn variational theorem
8.3 The Kohn-Sham method
8.4 Comments on the DFT methods
2、教学要点

密度泛函理论及其应用。
三、各章课时分配表
	  章序号
	章内容
	学时数

	第一章
	绪论
	2

	第二章
	量子力学基础
	8

	第三章
	某些简单体系定态薛定谔方程的解
	6

	第四章
	休克尔分子轨道方法
	8

	第五章
	电子自旋和角动量
	6

	第六章
	微扰理论
	2

	第七章
	自洽场分子轨道理论
	2

	第八章
	密度泛函理论简介
	2

	总        计
	36
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