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前言

　　《量子化学——基本原理和从头计算法》第一版是在我们为北京大学化学系和中国科学院化学研
究所的研究生开设量子化学课程编写的讲义的基础上写成的，从1980年开始分上、中、下三册陆续出
版。
上册主要讲述量子力学的基本原理、量子力学处理化学问题的基本方法和得到的普遍性重要结论，同
时介绍用量子化学方法处理问题必须掌握的数学基础知识，如矩阵运算、线性常微分方程的解法和特
殊函数、群论基础知识等。
中册讲述重要的量子化学计算方法，比较详尽地介绍其理论基础、计算公式、计算过程和具体计算中
涉及的问题，并注意介绍量子化学计算方法的新进展，尽量接近学科发展前沿。
下册介绍重要的高级理论方法，为读者深入开展量子化学研究打基础。
该书自出版发行以来，得到读者较好的评价。
有较多学校采用为教材，也成为很多出国留学人员携带的参考书。
读者对该书全面系统介绍量子化学内容和论述详尽、容易读懂的特色表示肯定。
也有读者来信指出该书存在的一些问题，如一些印刷错误和表述不够严谨之处。
我们衷心感谢读者对我们的鼓励和批评指教。
　　近三十年来，得益于计算技术进步提供的有力支持，量子化学得到迅速的发展。
量子化学计算在化学和相邻学科中发挥的作用越来越大，有越来越多的人在自己的工作中采用量子化
学方法。
很多人有深入学习量子化学知识的要求，需要比较全面系统的教材。
另一方面，由于量子化学的蓬勃发展，近年来有很多新的重要研究成果，在量子化学教材中显然应该
增添相关的内容。
因此我们觉得有必要将《量子化学一一基本原理和从头计算法》一书修订再版。
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内容概要

《量子化学—基本原理和从头计算法》（第二版）分为上、中、下三册。
上册讲述量子力学的基本原理、处理问题的基本方法和数学工具以及最重要的普遍性结论，中册介绍
重要的量子化学计算方法，下册介绍量子化学研究的高级理论方法。
本书是中册，共有8章，第9章介绍量子化学积分（一）S1ater函数，第10章介绍量子化学积分（二
）Gauss函数，第11、12章分别介绍原子结构的多重态理论和原子结构的自洽场计算，第13章介绍分子
的自洽场计算，第14章介绍电子相关问题，第15章介绍密度泛函理论方法，第16章介绍有效芯势方法
。
    本书可作为量子化学专业研究生教材或者教学参考书，也可供对量子化学基础知识要求比较高的大
学高年级学生以及相关专业的教师和科研人员学习参考。
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书籍目录
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编辑推荐

　　量子化学——基本原理和从头计算法　　三“基”——基本原理、基本方法、基础知识　　三“
新”——新理论、新发展、新成果　　全面系统，论述详尽，重点突出　　量子化学经典教材
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