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前言

事物的外在是纷繁复杂的，但其内在本质则是简单的。
无数科学的定理、定律、规律、原理、理论等都证明了这一点。
作者在建立最弱受约束电子理论（Weakest Bound Electron Theory，缩写为WBE Theory）和撰写本专著
的过程中，始终秉承这一理念，以求到达事物内在本质的境地。
作者把最弱受约束电子概念引入理论化学之中，并在波粒二象性之上建立起最弱受约束电子理论。
它既满足全同粒子不可分辨性（indistinguishability）和泡利（Pauli）原理的要求，又突显了单个粒子的
特性，为粒子间的近似可分离性（separability）找到了理论依据。
量子力学中精确可解的单电子体系之一——氢原子——中的电子是体系的最弱受约束电子，因此，它
也应该被理论所涵盖。
把波粒二象性统一在电子结构的量子理论中，并再现原子、分子的性质和规律，是一件很难的事情，
各种量子理论和方法的提出及发展都表明了这一点。
最弱受约束电子理论目前还只是一个框架，毫无疑问，它不但要吸纳已有量子理论和方法中极其丰富
的成果，不断发展、完善，而且将借二象性为基础，使不同的理论和方法相互沟通。
作者希望最弱受约束电子理论带来新的信息，能为量子理论的发展和应用做出一些贡献。
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内容概要

最弱受约束电子理论(WBE Theory)是作者提出并建立起来的一种新的量子理论。
目前，该理论已用于原子性质的计算和指导配位聚合物的分子设计，初步展现了该理论的应用前景。
    全书以最弱受约束电子理论及应用为内容，分四章叙述。
第1章介绍和理论有关的量子力学基础知识，后三章围绕理论及应用展开。
    本专著对物理、化学和材料科学的研究人员和大学教师有参考价值。
书中新颖的学术思想也有可能引起博、硕、本科生和相关人员的兴趣。
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章节摘录

插图：先简要地重述一下所谓的奥夫保过程。
为了描述周期表中各种元素的电子结构的系统变化，化学家们提出了所谓的奥夫保过程（Aufbau
process），按原子序数的变化逐个构造周期表中各种元素的电子结构。
所谓奥夫保过程就是从氢原子开始，每次把一个质子和一个电子分别加到核和核外适当的电子亚层的
轨道中，直到构造出所有元素的正确的电子组态。
具体地说，氢原子是由一个带单位正电荷的质子的原子核和一个处于最低能态的1s轨道上的核外电子
组成。
氢原子的电子组态是1s1。
如果把一个质子和一个电子分别加到氢原子核和核外最低能态的1s轨道上，便可构造出周期表中具
有1s2电子组态的第二号元素氦。
若再把一个质子和一个电子分别加到氦核和核外最低能态的空的2s轨道上，便可构造出周期表中具有
电子组态1s22s1的第三号元素锂原子。
如此继续下去，遵照最低能量原理和泡利（Pauli）不相容原理，便可造成周期表中所有元素的电子组
态。

Page 6



第一图书网, tushu007.com
<<最弱受约束电子理论及应用>>

后记

多年来我一直致力于在波粒二象性统一的基础上建立一种新的量子理论，最弱受约束电子理论就是这
种想法的尝试，现在既然已经在原来没有路的地方踩出了一些路的印迹，我希望今后走的人多了会成
为一条路。
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