结构化学考试大纲

一、大纲依据 
(1)主要依据周公度 段连运编著《结构化学基础》（北京大学出版社１９９4年第二版）。(2) 参考潘道皑等编《物质结构》（高教出版社1989年第二版）。(3)中华人民共和国国家标准GB31028物理化学和分子物理学的量和单位。 

二、考试目标 

考试目标分为：
Ａ、认知与记忆：对结构化学中的基本概念、定义、基本定律、定理、理论及重要公式的重现与复述。
Ｂ、理解与判断：准确理解结构化学的基本概念、基本定律、重要公式和理论。
Ｃ、掌握与应用： （1）掌握结构化学基本概念、基本原理，并能解决和论证给定条件下的结构化学问题；（2） 熟练运用结构化学重要公式进行有关计算；（3） 能从结构化学的基本公式、假定出发，推导出所要的关系式；
Ｄ、分析和综合：掌握结构化学各部分知识之间的内在联系，并能用于解决某些具体问题。
三、 考试方式和试卷 

1. 考试方法：书面笔答形式，满分100分，考试时间为180分钟
２．试卷  试卷分为简答题和计算题两大部分，。 简答题测试考生利用结构化学基本知识、基本概念、基本定律、基本理论解释化合物结构与性能的关系，（本部分占分不低于40分）。计算题考查考生综合应用知识，分析、计算和解决问题的能力及逻辑推理能力等。

四、考试范围                                                                                        

知识考点                                                                                                                                     

一、量子力学基础和原子结构

波粒二象性， 不确定关系，物质波的几率解释， 波函数（量子力学假定）性质，合格化条件，几率、几率密度的表达式及物理意义；定态薛定谔方程，算符化规则,常见物理量算符形式，算符的本征值、本征值函数及方程，量子力学平均值的概念及应用；  一维势箱薛定谔方程的写出、求解过程；氢原子薛定谔方程的解， 能级表达式及 量子数n、l、m的物理意义及相互关系；多电子原子体系中电子独立运动模型，中心力场近似、MO概念； 完全波函数洪特规则；多电子原子基组态及基谱项的确定。

二、共价键理论和分子结构

变分原理，线性变分法；H2+ 三个积分及其物理意义，  MO概念， LCAO-MO原则；双原子分子的转动光谱，双原子分子的振动光谱（振转光谱不考），双原子分子的电子组态、能级、MO图形、键级、键长、键型；杂化轨道概念、性质、以及三原则；多原子分子定域MO、离域MO；HMO法的基本假定、久期方程、离域π键分子的HMO处理轨道能、 键能、 离域能， 分子图各项意义及计算；离域π键的形成条件及类型，缺电子分子和多中心键；分子轨道对称守恒原理，前线轨道理论，电环合反应规律与机理；对称元素、对称操作，判断简单分子所属点群，对称性与分子物理性质，包括分子偶极矩、旋光性的判断。

三 配位场理论与配合物结构

晶体场理论的基本思想，分裂能及对配合物性质的解释，CFSE概念、计算及应用，姜-太勒效应、配合物畸变规律；配位场理论的基本思想，MO法对配合物的应用，π键的形成，对光谱化学序列的解释，羰基配合物的配位场处理。

四 晶体结构

晶体的特征，晶体的点阵结构，晶胞及原子分数坐标，晶胞参数，晶面指标  晶面间距；晶体的对称性，晶系、空间点阵型式（其余不作要求），劳埃方程,布拉格方程,衍射指标；结构因子,系统消光,消光条件；X-射线结构分析方法。

