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一、课程目标

结构化学是化学专业的一门重要基础必修课程。通过本课程学习使学生掌握微观物质运动

的基本规律，获得原子、分子及晶体结构的基本理论和基础知识，了解物质的结构与性能关系，

了解研究分子和晶体结构的近代物理方法的基本原理；通过本课程的学习，培养学生从物质结

构与物质性质（性能）相互关系的基本规律出发，分析和解决问题。

通过本课学习，应使学生全面系统地了解微观世界的基本规律；能应用这些基本概念和规

律说明解释微观现象；了解量子科学史上的重要物理思想，培养辩证唯物主义的世界观和科学

的方法论。完善学生的化学知识体系。此外，通过本课程学习，学生应具备以下能力：

目标 1：初步建立量子力学的基本思想，掌握量子力学基本概念、原理和处理问题的基本

方法与步骤。了解量子力学处理原子体系的方法、波函数及电子云的空间图形特点、多电子原

子的近似求解思想；掌握原子轨道波函数量子数与相应力学量的关系、描述多电子原子状态的

光谱项的基本概念、推求方法及所包含的量子数和力学量的关系。1.（支撑毕业要求指标点 1-1，

1-2）

目标 2：了解量子化学处理实际问题的基本思路；掌握分子轨道理论的基本思想以及 HMO

研究共轭分子体系的思想方法。（支撑毕业要求指标点 1-1）

目标 3：掌握群论的基本知识包含群的基本概念：子群、陪集、共轭和类、商群。以及有

限群基础：同态、同构、直积群和群表。以及了解群论在化学中的应用。（支撑毕业要求指标

点 1-1，2-1）

目标 4：建立晶体的空间结构概念，了解如何从具体晶体抽象出点阵、晶体对称性与晶系

的关系；掌握点阵及所对应晶体的概念、典型金属堆积和典型离子晶体的结构以及结晶化学规

律。建立分子三维立体结构思维，掌握分子点群的确定方法及对称性与分子性质的关系。（支

撑毕业要求指标点 1-1，1-2）

二、教学内容

绪论 (2学时) 主要内容：介绍结构化学研究的主要内容。结构化学发展历史与 Nobel奖(科

学思想观和方法论、批判性思维和创新思维)。学习结构化学的重要性(本质与现象关系)，结构

化学特点及学习方法，教材与参考书

第 1章：量子力学基础 (2学时) 主要内容：重点是从经典物理学遇到的困难和量子力学



的发展历史，理解光和粒子的波粒二象性，掌握德布罗意波。难点是对物质具有波动性与粒子

性两重特性的理解。掌握量子力学五大基本假设，深刻理解波函数以及薛定谔方程的意义。（支

撑毕业要求指标点 1-1）

第 2章：原子结构 (2学时) 主要内容：重点是运用定态薛定谔方程求解一维无限深方势

阱和一维方势垒问题以及处理一维周期势场问题，理解一维束缚态中能级分裂现象和势垒贯穿

现象。难点是求解定态薛定谔方程及运用归一化条件、边界条件、标准条件确定波函数的具体

形式。运用定态薛定谔方程求解一般中心势场和库仑势场中粒子的波函数，从而得到氢原子的

状态波函数以及分立能量，了解氢原子中核外电子分布情况。（支撑毕业要求指标点 1-1）

第 3章：分子中的共价键 (4学时) 主要内容：重点是 Born-Oppenheimer 近似的物理意义；

理解价键理论处理双原子分子结构的一般过程，表示方法；组态和分子角动量耦合的物理意义，

分子轨道理论和价键理论的差异；掌握线性变分法对双原子分子的应用；分子轨道理论处理

H2+分子的基本假设（变分函数的构成）和主要结论（Haa，Hbb，Sab的物理意义，体系能量曲

线，电子云分布）；分子轨道理论的基本要点（单电子近似，LCAO-MO方法，成键三原则）；

分子轨道的类型，能级次序及电子的排布规则；分子轨道理论处理双原子分子结构的一般过程

和重要结论。要会正确熟练地写出双原子分子的电子组态，并能正确给出分子键级、磁性等。

（支撑毕业要求指标点 1-1）

第 4章 配位化合物中的化学键 (4学时) 主要内容：理解分子轨道图形理论的基本思想；

原子簇化合物的基本特征和结构规则；掌握晶体场理论的基本思想和晶体场稳定化能的计算方

法；中央金属离子和配体对分裂能的影响；配位化合物的结构特征和 Jahn-Teller效应；配位化

合物分子轨道理论的基本内容，和σ－π配键的成键过程及有关配位化合物的基本特征，以及σ

－π配键的形成对配合物性质的影响。（支撑毕业要求指标点 1-1）

第 5章：固体中的化学键 (4学时) 主要内容：掌握分子间和结合力类型，根据结合力区

分出晶体类别，掌握典型晶体的物理化学性质。理解能带理论，能带的形成，能带的结构，能

带的基本性质。（支撑毕业要求指标点 1-1）

第 6章 分子对称性和群论基础 (10学时) 主要内容：理解对称操作的组合规则和对易规

则，熟悉群的基本概念；分子对称性和分子物理性质之间的关系（偶极距，旋光性）；掌握对

称元素和对称操作的基本概念（恒等，旋转，反映，象转，反演）；分子点群的分类方法；对

称操作矩阵表示的意义和方法。掌握群的基本知识：群的定义，子集和陪集，共轭元素和类，

不变子群和商群，同态和同构；掌握群的运算基本规则；理解群的线性表示。掌握群的表示理



论：包含线性空间和内积空间、不等价不可约表示；了解群论在化学中的应用：波函数做为不

可约表示的积、哈密顿算符的群。（支撑毕业要求指标点 1-1，2-1）

第 7章 晶体学基础 (6学时) 主要内容：掌握点阵，点阵单位等概念;布拉维规则;晶体

的宏观对称元素和微观对称元素及其对称操作的内容;晶体的对称性定理和晶体的划分情况

(国际符号，十个晶系，十四种空间点阵形式) ;掌握 Laue方程及 Bragg方程。（支撑毕业要求

指标点 1-1）

第 8章 金属和离子晶体 (2学时) 主要内容：掌握等径圆球密堆积原理及其在金属晶体

中的应用（A1，A3型）；晶体金属键的本质和金属半径的概念。掌握半径比临界值，常见的

离子晶体类型（NaCl，CsCl，立方 ZnS，六方 ZnS，CaF2，TiO2）结构型式；离子晶体点阵能

的理论计算方法；离子堆积规则。（支撑毕业要求指标点 1-1）

三、课程成绩

课程目标 考核内容 考核方式

课程目标 1

测不准原理的涵义并能用

于判断客体运动符合量子

力学还是经典力学；波函数

的基本涵义和性质，及态叠

加原理的意义；SchrÖdinger
方程的建立过程及其物理

涵义；量子力学用于微观体

系的一般步骤；量子力学处

理一维势箱粒子，微观粒子

波粒二象形的本质及其统

计解释；算符的基本概念，

特别是关于厄米算符的定

义和性质；本征函数，本征

值和本征态的概念；力学量

平均值计算，量子力学的基

本假设。

选择题，填空题，综合

思考题

课程目标 2

量子力学讨论微观体系的

方法和步骤；氢原子

SchrdÖinger方程解的物理

意义（量子数 n、l、m，原

子轨道及其表示方法，波函

数和电子云的图象及其特

征）；原子轨道能和电子结

合能的计算；Pauli原理的

选择题，填空题，综合

思考题



物理意义，单电子假设的基

本思想及其在处理多电子

体系中的作用；正确书写原

子光谱项的方法。线性变分

法对双原子分子的应用；分

子轨道理论处理 H2+分子的

基本假设（变分函数的构

成）和主要结论（Haa，Hbb，

Sab的物理意义，体系能量

曲线，电子云分布）；分子

轨道理论的基本要点（单电

子近似，LCAO-MO方法，

成键三原则）；分子轨道的

类型，符号能级次序及电子

的排布规则；分子轨道理论

处理双原子分子结构的一

般过程和重要结论。要会正

确熟练地写出双原子分子

的电子组态，并能正确给出

分子键级、磁性等。

课程目标 3

群论的基本理论以及群论

在化学中的应用。通过本课

程的学习，可以掌握群的基

本概念，群的线性表示等的

基本性质。理解群的定义、

群的结构、群的线性表示，

掌握三维转动群、置换群、

SU(N)群、SO(N)群的基本

性质。应用群论解决分子的

对称性、晶体结构、电子能

带结构、等领域内的相关问

题。

综合思考题

课程目标 4

对称操作的组合规则和对

易规则；分子对称性和分子

物理性质之间的关系（偶极

距，旋光性）。对称元素和

对称操作的基本概念（恒

等，旋转，反映，反演，旋

转反演）；分子点群的分类

方法。晶体结构的密堆积原

理，典型金属与合金的结构

与性质。离子的堆积原理，

典型离子晶体的结构与性

质，了解当前比较热门的功

综合思考题



1. 考核方式

本课程采取闭卷、笔试考试的方式进行考核。采用百分制评分，考试时间为 120分钟。

试卷赋分配置及考试内容：客观题 30分，主观题 70分。客观试题测试学生对结构化学基

本知识、基本概念和原理的熟练掌握程度及应用的灵活程度，考查学生的推理判断能力及思维

的敏捷性。主观试题测试考查学生综合应用知识、分析解决问题的能力及逻辑推理能力。

2. 成绩评定方法

课堂提问和讨论权重 期中考试权重 期末考试权重

课程目标 1 2% 6% 12%
课程目标 2 2% 6% 12%
课程目标 3 4% 12% 24%
课程目标 4 2% 6% 12%

总计 10% 30% 60%

3. 课程目标（支撑毕业要求指标点）达成度评价方法

本课程考核成绩构成为：平时成绩 10% + 期中考试 30% + 期末考试成绩 60%，对学生进

行综合评价。

达成度评价根据课程目标权重具体分配如下：

课程目标 1：0.02×平时成绩+0.06×期中成绩+0.12×期末成绩

课程目标 2：0.02×平时成绩+0.06×期中成绩+0.12×期末成绩

课程目标 3：0.04×平时成绩+0.12×期中成绩+0.24×期末成绩

课程目标 4：0.02×平时成绩+0.06×期中成绩+0.12×期末成绩

4. 评分标准

课程目标
90-100

（优秀）

75-89
（良好）

60-74
（及格）

0-59
（不及格）

课程目标 1 熟练掌握量子力

学基础及其在简

单化学体系中的

应用。

较好地掌握量子

力学基础及其在

简单化学体系中

的应用。

基本掌握量子力

学基础及其在简

单化学体系中的

应用。

不能掌握量子力

学基础及其在简

单化学体系中的

应用。

课程目标 2 熟练掌握原子结

构（含单电子原子

和多电子原子）、

分子结构（含双原

子分子、简单共轭

分子、配位化合物

等）和晶体结构。

熟练掌握电子自

较好地掌握原子

结构（含单电子原

子和多电子原子）、

分子结构（含双原

子分子、简单共轭

分子、配位化合物

等）和晶体结构。

较好地掌握电子

基本掌握原子结

构（含单电子原子

和多电子原子）、

分子结构（含双原

子分子、简单共轭

分子、配位化合物

等）和晶体结构。

基本掌握电子自

不能掌握原子结

构（含单电子原子

和多电子原子）、

分子结构（含双原

子分子、简单共轭

分子、配位化合物

等）和晶体结构。

不能掌握电子自

能型晶体材料。



旋、分子轨道理

论、杂化轨道理

论、配位场理论等

知识点，并能够熟

练运用这些理论

知识解释具体分

子结构。

自旋、分子轨道理

论、杂化轨道理

论、配位场理论等

知识点，并能够熟

练运用这些理论

知识解释具体分

子结构。

旋、分子轨道理

论、杂化轨道理

论、配位场理论等

知识点，并能够熟

练运用这些理论

知识解释具体分

子结构。

旋、分子轨道理

论、杂化轨道理

论、配位场理论等

知识点，并能够熟

练运用这些理论

知识解释具体分

子结构。

课程目标 3
能够综合、灵活地

将本课程所学知

识和其他专业课

程知识相结合，并

能熟练地将所学

知识用于分析物

质的结构和性质，

建立结构和性能

之间关系的规律

性认知。

能够较综合地、较

灵活地将本课程

所学知识和其他

专业课程知识相

结合，并能熟练地

将所学知识用于

分析物质的结构

和性质，建立结构

和性能之间关系

的规律性认知。

基本能将本课程

所学知识和其他

专业课程知识相

结合，基本能够熟

练地将所学知识

用于分析物质的

结构和性质，建立

结构和性能之间

关系的规律性认

知。

不能将本课程所

学知识和其他专

业课程知识相结

合，不能熟练地将

所学知识用于分

析物质的结构和

性质，不能建立结

构和性能之间关

系的规律性认知。

课程目标 4 完全具有分子三

维立体结构思维，

能够确定分子点

群及对称性，灵活

根据已学的知识

分析分子结构与

分子性质的关系

较好掌握具有分

子三维立体结构

思维，能够确定分

子点群及对称性，

能根据已学的知

识分析分子结构

与分子性质的关

系

基本具有分子三

维立体结构思维，

能够确定分子点

群及对称性，基本

能根据已学的知

识分析分子结构

与分子性质的关

系

不具有分子三维

立体结构思维，能

够确定分子点群

及对称性，不能根

据已学的知识分

析分子结构与分

子性质的关系


