上海师范大学本科课程教学大纲

课程名称：结构化学（Structural Chemistry）
学分：3                   总学时：54学时
开课专业：化学(师范)
一.课程的性质、目的和培养目标
(一)课程性质

《结构化学》是一门化学基础课程。主要是研究原子、分子和晶体等物质的微观结构以及这些结构与物质所表现出的性能之间互相关系的一门科学。结构化学与其他化学学科、物理学、材料科学、分子生物学等学科密切相关。

本课程是大学本科化学专业的必修课程。
(二)课程设置目的和培养目标
1、通过该课程的学习，学生将初步掌握微观运动的特点和一般处理方法，对量子力学及在化学中的应用有初步的了解，初步掌握物质结构与性能之间的相互关系，能配合其他课程共同总结和解释化学现象的规律。

2、通过本课程的学习，培养学生的辩证唯物主义世界观、科学的物质观和方法论。

二.预修课程

高等数学、线性代数、普通物理、无机化学、有机化学
三.教学内容

第一章 量子力学基础和原子结构（15学时）
第一节 微观粒子的运动特征
1． 实物微粒的波粒二象性
2． 波函数的物理意义—德布罗意波的统计解释
第2节  量子力学基本假设
1． 波函数与微观粒子的状态
2． 物理量与算符

3． 本征态、本征值与Schrodinger方程
4． 态叠加原理

5． Pauli原理

第3节 箱中粒子Schrodinger方程及其解
1． 用量子力学方法处理一维箱中粒子
2． 一维箱中粒子的能量表达式及波函数的意义

第4节 氢原子与类氢离子的Schrodinger方程及其解
1． 氢原子与类氢离子的Schrodinger方程
2. 氢原子与类氢离子的Schrodinger方程的一般解

3.  氢原子与类氢离子的Schrodinger方程解的讨论

第5节 波函数和电子云的图示法

1． ψ-γ和|ψ|2-γ的关系图

2． 径向分布图

3． 角度分布图

4． 空间分布

第6节  多电子原子的结构
1． 多电子原子的Schrodinger方程及其近似解
2． 原子轨道与电子结合能
3． 基态原子的电子排布

第7节 元素周期表与元素周期性质
第八节 原子光谱

1． 原子光谱与光谱项
2． 电子的状态与原子的能态
3． 单电子原子的光谱项与原子光谱
4． 多电子原子的光谱项
5． 原子光谱的应用

第二章 共价键理论与分子结构（18学时）
第1节 化学键概述 

1. 化学键之定义与类型

2. 键型之多样性

第2节 氢分子结构与价键理论

1． 价键法解氢分子之结构

2． 价键理论的要点

3． 价键理论对某些简单分子结构的解释

第3节 氢分子离子和共价键的本质

1． 氢分子离子的Schrodinger方程
2． 变分法解Schrodinger方程
3． 积分项的意义与氢分子离子的结构
4． 氢分子离子的波函数和共价键本质

第4节 分子轨道理论

1． 分子轨道理论要点

2． 分子轨道的分类与特点
3． 分子轨道的能级顺序

第5节  常见双原子分子结构

1． 同核双原子分子结构

2． 异核双原子分子结构

第6节  分子光谱与光电子能谱

1. 双原子分子之转动与振动光谱

2. Raman光谱

3. 分子之电子光谱

4. 双原子分子之紫外光电子能谱

5. X射线光电子能谱

第7节  分子对称性初步

1． 对称操作和对称元素

2． 对称操作群

3． 分子点群之分类与判别
4． 分子之偶极矩与极化率

5． 分子之旋光性

第8节  价电子对互斥理论与应用
第9节  杂化轨道理论

第10节  离域分子轨道理论和共轭分子的结构

第11节 分子轨道的对称性与反应机理
    1. 前线轨道理论
    2. 分子轨道对称守恒原理

第三章 配位化合物结构和性质（9学时）
第一节 概述
1． 配位体
2． 配位化合物结构理论之发展
第二节 晶体场理论

1． 中心离子d轨道能级的分裂

2． 晶体场中d轨道的能级及电子排布

3． 晶体场稳定化能

4． 分裂能的大小和配键的共价性

5． 晶体场理论的应用

第三节 配位场理论

1． 分子轨道理论大意

2. 配位场稳定化能与配位化合物的性质
3. 配位化合物质热力学稳定性

第四节  σ-π配键与有关配位化合物质结构性质
1． 金属羰基物配位化合物与小分子配位化合物
2. 不饱和烃配位化合物
3. 物质之磁性与磁共振
第四章 次级键与超分子结构化学 (3)
第一节 键级与键的强度
第二节 氢键
1. 氢键之几何形态
2. 氢键之强度
3. 非常规氢键
4. 氢键与物质之性能
5. 氢键在生命物质中的作用
第三节 非氢键型次级键
第四节 范德华力与范德华半径
第五节 分子形态与大小
第六节 超分子结构化学
1. 超分子稳定形成之因素
2. 分子识别与超分子自组装
3. 晶体工程与应用
第五章 晶体结构与晶体化学（9学时）
第一节 晶体的点阵结构

1. 晶体结构的周期性

2. 点阵的概念

3. 晶体的点阵结构

第二节 晶面指标及有理指数定律

1. 晶面指标的确定

2. 有理指数定律

第三节 晶体的宏观对称类型

1. 晶体的宏观对称元素

2.  点群

第4节  晶系和空间点阵

1. 晶系

2. 晶体的空间点阵型式
第5节  晶体之衍射

1. 衍射之方向

2. 衍射之强度

3. 单晶衍射法

4. 多晶衍射法

5. 晶体之电子衍射与中子衍射
第6节  金属键和金属晶体

1． 金属键与金属的一般性质
2． 金属晶体与金属单质结构
3． 合金结构与性质
第7节 离子键和离子晶体

1. 离子键与点阵能
2. 离子晶体的若干简单结构型式

3.  影响离子晶体结构形式的因素

第8节  共价性晶体与混合键型晶体

1． 共价性晶体

2． 混合键型晶体

第9节 分子间作用力和分子型晶体

四、
教材和参考书目
1.使用教材

《结构化学基础》 周公度，段连运 编，北京大学出版社 2007年
2.参考书目

（1）《结构化学基础》 邓存，刘怡春编，高等教育出版社 2003年。。

（2）《物质结构》，徐光宪、王祥云 编，科学出版社  2010年。

五.课外学习要求

每次课后均要求学生对下一次的讲课内容进行课前预习，同时要求对本次课程的内容进行课后复习。结合所讲授内容，课后布置适量的复习思考题或作业。课程结束后，在考前安排集中的辅导和答疑
六.考核方式

闭卷考试

总评成绩由考试成绩、平时作业和出勤率综合评定。考试总评成绩的构成比例为：(1) 考试: 70%，(2) 平时作业: 20%，(3) 出勤率: 10%。
七. 建议学时分配
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