群论在化学中的应用
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1、 课程简介
群论是近代数学的一个分支，它是研究群的结构及其应用的数学理论，是一门比较抽象的数学学科。但把它的基础理论与物质结构的具体对称性相结合以后，它就成为研究物质微粒运动规律的一种有力工具。在有关基本粒子、核结构、原子结构、分子结构和晶体结构等问题的理论研究和计算中经常用到群论方法。由于自然科学各学科彼此间的交叉、渗透交叉，在近代化学领域内，研究化学键理论和分子动力学、应用各种波谱技术等方面，群论已成为重要的工具，它是架起分子对称性与量子力学之间联系的桥梁。本课程内容主要包括两个方面：第一部分主要介绍群论的基本原理和分子的对称性；第二部分重点介绍群论在化学中的一些应用，包括在分子偶极矩和旋光性、分子轨道理论、杂化轨道理论、电子光谱、振动光谱中的应用。
。

2、 章节安排

第1章  群论的定义和定理                      2学时  

1.1 群的定义
1.2 群的几个例子           

1.3 子群
1.4 类    

第2章  分子对称性和对称群                    6学时 
2.1 对称元素和对称操作  

2.2 对称操作的乘积     


2.3 对称元素和对称操作之间的一般关系   

2.4 分子点群的分类
2.5 分子点群的确定
第3章  群的表示                              4学时 
3.1 矩阵和向量的一些性质
3.2 群的表示         
3.3 “广义正交定理”及其推论
3.4 特征标表
3.5 循环群的表示     

第4章  群论和量子力学                        2学时 
4.1 波函数作为不可约表示的基
4.2 直积
4.3 非零矩阵元的检验
第5章  对称性匹配的线性组合                  2学时 
5.1 引言
5.2 投影算符
5.3 一些实例
第6章 分子轨道理论的对称性课题               6学时 
6.1 一般原理
6.2 对称性分解久期方程 

6.3 一个实例：萘
6.4 萘的电子激发作用：选择定则和组态相互作用
第7章 原子光谱                                4学时 
7.1 原子的电子组态
7.2 原子光谱项 

7.3原子光谱项的推求
7.4 基谱项的确定

7.5 原子光谱的跃迁选律
第8章 振动光谱                                4学时 
8.1 分子简正振动的对称性
8.2 振动光谱选律 

8.3 简正振动的频率计算
8.4 群论在振动光谱中的应用

第9章 电子光谱                                 4学时 
9.1 理论基础
9.2 选择定则 

9.3 双原子分子的电子光谱
9.4 有机化合物的电子光谱

期末考试                                        2学时 
3、 适用专业

化学和应用化学。

4、 教学方式

课堂讲授式教学

5、 考核方式

以笔试为主，结合平时作业和课堂提问进行考核
6、 参考文献
1. F. A. Cotton著，刘春万等译，《群论在化学中的应用》，福建科学技术出版社，1999。

2. D. M. Bishop著，新民，胡文海等译，《群论与化学》，高等教育出版社，1983。

3. 刘靖疆著，《基础量子化学与应用》，高等教育出版社，2004。

4. 董慧茹著，《群论在电子光谱与振动光谱中的应用》，石油工业出版社，1998。

5. 徐光宪、黎乐民著，《量子化学基本原理和从头计算法》，科学出版社，1999。
6. 马礼敦著，《高等结构分析》，复旦大学出版社，2005。

7. 宁永成著，《有机化合物结构鉴定与有机波谱学》，科学出版社，2008。

修订人：李晓东





   审订人：×××
