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评《理论化学原理与应用》 

由帅志刚、邵久书主编, 国内十几位学者撰写的专著
《理论化学原理与应用》, 比较全面地总结了近 30年来我
国理论与计算化学的进展和成就. 全书不仅简要概述了理
论化学的历史、现状以及发展趋势, 还分三个篇章进行专
门课题的详细论述. 所有作者都是活跃在国内理论化学教
学、研究第一线的专家, 他们撰写的内容既概括了前人的
重要贡献, 也评述了自己的研究成果, 并指出今后有待解
决的问题, 充分展现了我国新一代理论化学家的学术风貌. 
他们志存高远, 正大步迈入现代理论化学的前沿、主流领
域. 综观本书, 无论对刚步入研究生阶段学习的学生, 还
是已经独立从事科研工作的学者和大学教师, 都是十分有
价值的参考资料.  

该书第一篇为电子结构理论, 主要论述量子化学的后
平均场理论方法. 介绍了密度泛函理论的新进展和数值实
现方法, 包括线性标度算法; 讨论了相对论量子化学新进
展, 特别是作者在简化 Dirac 方程计算等方面的重要工作; 
还总结了从概念密度泛函-电负性均衡原理出发 , 发展可
极化分子力场, 讨论了耦合簇方法, 特别是块相关耦合簇
以及运动方程耦合簇方法; 总结了多参考组态相互作用方
法和其计算机程序实现; 以及密度矩阵重整化群和半经验
价键理论在化学中的应用.  

第二篇为化学动力学和光谱以及统计力学, 涉及从气
相到凝聚相, 从量子到经典的动力学理论方法. 文中介绍
了多原子分子振转光谱的量子力学处理; 论述了量子散射
方法-含时波包演化和非绝热过程; 总结了可用于大分子
体系的无指数前因子的半经典近似; 讨论了速率理论中的
量子瞬子近似方法; 分别论述了量子耗散动力学的随机场
和路径积分方法; 介绍了非平衡非线性化学动力学的新进
展, 特别是随机共振效应.  

第三篇为应用, 阐述了如何运用理论化学方法预测有
机电子学材料的光电性质; 介绍了酶催化过程的微观机理
的理论研究; 讨论了表面反应催化机理的簇模型方法; 介
绍了从单分子到分子聚集体性质的模拟方法, 从而为理性
设计特性材料奠定基础.  

理论化学在先辈唐敖庆院士和徐光宪院士的努力下, 
在我国有很好的基础. 近十几年来, 随着国家加大对基础
研究的支持力度 , 理论化学的发展也进入了一个新阶段 . 
在相对论量子化学、价键理论、线性标度理论、密度泛函

理论、气相分子动力学过程、光化学反映理论、量子耗散

动力学、功能材料理论等领域做出了有影响、有特色的创

新工作. 本书的十几位作者都是活跃在上述各领域的中青
年科学家 , 他们在书中重点阐述了量子化学方法的发展 , 
化学动力学和统计力学的新进展, 总结了理论化学在功能
材料、生命体系和催化过程的应用. 

本书有几个显著特点:  
(1) 内容全面: 涵盖了从基本原理到实际应用相关重

要的理论化学课题;  
(2) 编排适当: 三篇章节相对独立, 可分别作为高年

级和研究生相关课程的基本内容在课堂讲授;  
(3) 重视实验: 书中许多结果来自理论与实验的密切

合作. 因此, 本书对有志从理论化学汲取营养的实验化学
家也有一定的参考价值. 阅读本书只需具备基本的物理化
学、量子化学和统计力学知识.  

总之, 本书应该成为从事理论与计算化学、化学信息
学、药物和材料设计工作者有益的参考书, 同时对年轻的
理论化学工作者迅速了解该领域的前沿工作有重要的指导

作用.  
(南京大学化学学院 江元生) 
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