量子化学
1、 课程简介
量子化学（Quantum Chemistry）是应用量子力学基本原理研究原子、分子和晶体的电子结构、化学键性质、分子间相互作用力、化学反应、各种光谱、波谱和电子能谱的理论；同时也是研究无机和有机化合物、生物大分子和各种多功能材料的结构与性质的一门学科。 通过本课程的学习，使学生掌握量子化学中的一些基本概念、方法、原理，了解如何应用量子化学的知识去解释化学现象和物质的性质，并为自己动手作些简单的量子化学计算打下理论基础。
2、 适用专业
物理化学、无机化学、有机化学和应用化学。
3、 学分与学时
学分：3           学时：54

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、 章节安排

第1章  薛定谔方程                 （3学时） 

1.1 量子力学的历史背景

1.2 含时薛定谔方程            

1.3 不含时间的薛定谔方程    

第2章  算符代数和量子力学基本原理  (9学时)
2.1 算符  

2.2 力学量算符     


2.3 力学量的平均值   
2.4 按本征函数的展开

2.5 可对易算符的本征函数
2.6 量子力学基本假设
第3章  简单体系的薛定谔方程及其解  （18学时）
3.1 箱中的粒子
3.2 一维谐振子          

3.3 角动量
3.4 类氢离子

3.5 特殊算符的本征函数和本征值     

第4章  量子力学中的两种近似方法    （10学时）
4.1 变分法
4.2 微扰理论

第5章  多电子原子结构              （6学时）
5.1 电子自旋

5.2 保里原理

5.3 Slater行列式

5.4 哈特利-福克自恰场法

5.5 电子相关

5.6 自旋-轨道相互作用

第6章 量子化学计算方法             （6学时）
6.1 几种主要的半经验算法

6.2 从头计算法 

6.3 密度泛函理论
6.4 大型量子化学计算程序的使用
期末考试                            （2学时）
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