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内容概要

本书详细地阐述了介电描述的晶体化学键理论和方法，特别是复杂晶体化学键的介电理论方法，为研
究复杂体系的性质开辟了一种新途径。
书中利用该理论方法不仅计算了大量复杂晶体的化学键参数，还展示了应用于非线性光学系数，高温
超导体化学键分析，晶体环境对晶体功能性质的影响，复杂晶体晶格能等性质的计算方法和过程。
本书包括基本概念、理论分析、公式推导、数据结果和应用等几部分内容，同时，书中还为科学研究
和实际应用提供了一些有用的数据和规律性内容。
　　本书可供从事材料科学、理论化学、固体物理和无机化学方面的科研工作者，高等学校教师和研
究生参考。
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章节摘录

　　第1章　化学键的概念和定义　　1.2　现代化学键理论　　现代化学键理论是以海特勒－伦敦
（Heitler-London）用量子力学方法处理氢分子结构问题为开端发展起来的，它是在开库勒和布特列洛
夫的结构理论，路易斯的电子理论以及现代物理学成就的基础上发展起来的。
物理学的成就不仅为化学键理论提供了坚实的物理基础，同时在实验上也提供了一系列新的测定分子
结构的方法，从而进一步明确了化学键的本质是相邻原子间强烈吸引的相互作用，并且知道了化学键
有多种类型，其中主要的三种是电价键、共价键和金属键。
　　电价键中最主要的是离子键，当电离能小的金属原子和电子亲和能很大的非金属原子相互接近时
，前者失去电子而成为正离子，后者获得电子使外电子层充满而成为负离子，正负离子由于库仑作用
而相互吸引，但当它们充分接近时，离子的电子云之间又将产生排斥力，当吸引力和排斥力相等时形
成稳定的离子键。
近来研究表明，对于离子键来说，不存在100％离子性，也就是金属原子的价电子不是100％地迁移到
非金属原子中去。
　　共价键是原子间共有电子而形成的键，也可以称为原子键，构成共价键的电子云中心可以在两个
原子中间，也可以偏离中心，前者产生的电偶极矩为零，后者产生的电偶极矩不为零，偶极矩等于零
的键称为非极性键，不等于零的共价键称为极性键。
共价键是原子轨道重叠而形成的化学键，满足最大重叠原理，因此，共价键具有和离子键不同的特性
，即方向性和饱和性。
　　⋯⋯

Page 4



第一图书网, tushu007.com
<<复杂晶体化学键的介电理论及其应>>

编辑推荐

本书内容是复杂晶体性质研究这一领域的理论和应用的主要结果的汇总，从简单晶体到复杂晶体，从
基本理论到实际应用。
其中主要是十余年来我们在复杂晶体方面的理论发展和实际应用，也包括了国外在这一领域的一些主
要结果。
希望本书内容能为复杂体系的材料设计和性质预测提供一种可能的理论方法。

Page 5



第一图书网, tushu007.com
<<复杂晶体化学键的介电理论及其应>>

版权说明

本站所提供下载的PDF图书仅提供预览和简介，请支持正版图书。

更多资源请访问:http://www.tushu007.com

Page 6


