
《计算化学导论与实验》课程教学大纲

一、课程基本信息

1. 上课学期：第一学期

2. 课程性质：选修

3. 学时/学分：32/2
4. 先修课程：光谱学与结构基础，有机化学 或 结构化学

二、课程教学内容和要求

序号 知识单元（章节） 知识点
推荐

学时

1 绪论
课程的研究对象、内容、学习目的与

学习方法
2

2 Gaussian软件 高斯软件入门与分子结构的构建 4

3 基函数和理论方法的选择
1. 基本量子化学化学方法介绍

2. 基函数的定义与选择
4

4 单点能和结构优化
1. 势能面的概念

2. 结构优化的方法
4

5 溶液的模拟
1. PCM 方法介绍

2. QMMM 方法介绍
2

6 频率、热力学和光谱

1. 分子频率的模拟计算

2. 热力学参数的计算

3. 光谱的计算

4

7 过渡态
1. 过渡态理论介绍

2. 过渡态结构的确定
4

8 分子轨道理论
1. 分子轨道理论介绍

2. 分子轨道的图形展示与分析
4

9 分子光电材料的计算
分子光电材料计算分析与设计的理论

方法
4

三、建议教材及教学参考书

教材：

CHEM 340 Course Notes & Exercises manual
教学参考书：



[1] Guy H. Grant and W. Graham Richards, Computational Chemistry, Oxford University 
Press, 2003.

[2] http://learn.uwaterloo.ca

http://learn.uwaterloo.ca/

