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摘要：针对目前化学专业本科涉及量子力学内容的教学现状，整合结构化学和大学普通物理相关教学内容，厦门大

学结构化学课程组开设了化学专业本科量子力学模块课程。本文对该新课程的教学内容与教学方式进行了探讨，并

对该课程的未来发展进行了展望。 
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Abstract:  Addressing the current status of teaching quantum mechanics in undergraduate chemistry programs, the 

structural chemistry course group at Xiamen University has developed an undergraduate quantum mechanics module 

by integrating the disciplines of structural chemistry and general university physics. This paper explores the teaching 

content and methods of this new course and provides a future outlook for its development. 
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量子力学是研究微观粒子运动规律的物理学分支学科，已经深入而广泛地渗透到现代科学研究

和人类日常生活[1]。作为现代物理学的基础与支柱，量子力学是化学的重要基础之一，各种基于量

子力学的现代研究方法、技术与测量工具成为不可或缺的化学研究手段。 

传统化学系本科教学体系中，量子力学内容并不是单一课程模块，而是在结构化学课程中作为

前若干章节、大学普通物理单个章节讲授。随着化学往定量化、精确化发展趋势的逐步加强，对化

学系本科生掌握量子力学的程度要求越来越高，这样的课程设置面临着越来越大的改革压力。课程

是人才培养的核心要素，双一流学科建设视角下本科课程建设应当适应现代学科交叉发展趋势，培

养方案以及教学内容组织形式必须与时俱进。在化学系本科课程建设中，贯彻“少即是多”，摒弃单

纯知识记忆和灌输，强调系统思维和模型化思考能力变得愈加重要。本文总结了近年来厦门大学结

构化学课程组整合大学普通物理和结构化学相关内容，开设化学专业本科量子力学课程模块中的经

验和心得，希望成为多学科交叉融合教学的典范，为双一流课程建设提供新的思路和参考。 
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1  现有化学系量子力学课程设置和内容讲授的简况及存在的局限 
量子力学内容较为抽象，要求学生有较好的数理基础，学生难懂、教师难教一直是个老大难的

问题。在我国现在的化学本科教学体系中，与量子力学有关的内容集中在结构化学课程中。结构化

学在本科一年级无机化学物质结构章节的基础上，引入量子力学基础知识、原子结构和性质、双原

子分子结构和性质等内容[2,3]。多年的教学实践发现，和大一无机化学相比，在结构化学的教学中，

学生学到了更多的知识点，然而知识体系并没有系统性提升。其主要的缺点如下。 
1.1  课程开设时间偏后 

在我国大学化学系的本科教学中，结构化学大部分开设于大三年级，此时意味着学生基本思维

方式已经基本定型，结构化学往往作为无机、有机化学等课程的经验理论总结，利用量子力学基本

概念和模型方法来理解有机化学、物理化学等课程内容，并指导后续的科研学习已经变得不可能。

学生考虑化学问题往往以高中、大一化学的形象思维作为基本的思考方式，逻辑与模型思维能力没

有得到充分培养。在进入实验室进行科研工作后，各种问题浮现。很多化学专业学生往往还是无法

从更深层次思考化学本质问题。 

1.2  教学内容零散，课程内容组织严重缺失系统思维 

知识点之间联系不够，缺少一个明确的主线，逻辑连贯性较差。例如，在介绍量子力学基本假

设和无限深势阱后，马上进入类氢原子体系和多电子原子体系的学习，这些内容之间缺乏逻辑关联

性[2,3]；量子力学基本假设第一条波函数假设并没有得到很好的贯彻，学生经常将原子轨道波函数与

分子轨道波函数混为一谈；对描述化学体系电子结构的波函数没有明晰的概念，不理解因为全同性

原理所采用的反对称化形式电子波函数引起的电子排布变化，从而继续机械性的记忆洪特规则来判

断最稳定的电子排布方式。 

1.3  教学内容冗余，相关课程内容重复度高 

教学内容和无机化学、大学普通物理课程的量子物理部分高度重叠。例如，经典物理学的失败、

玻尔原子模型、波粒二象性、类氢原子体系和多电子原子体系分别在高中化学选修、无机化学、结

构化学和大学普通物理中出现；简单体系薛定谔方程求解及其简单应用(以无限深势阱为代表)在结

构化学和大学普通物理中出现；化学键理论相关知识点在无机化学、有机化学和结构化学中出现。

这些知识点简单冗余重复，不仅浪费课时，而且不利于提高学生的学习积极性。 

 
2  化学本科量子力学课程模块的主要目的和内容 

课程组以系统思维来引导和加强与前后序及平行课程间的联动，明确化学系本科学生学习量子

力学基础课程的目的是：理解需要利用量子力学才能正确描述分子体系电子结构，掌握以量子力学

处理简单微观体系的方法；从量子力学角度理解化学键，以模型思维理解化学键理论。从而以该模

块内容学得的能力指导后续化学模块的学习。具体举措如下。 
2.1  教学内容重新整合和去冗余化 

定态薛定谔方程指出了哈密顿算符、波函数和能量之间的关系，这是理解分子体系电子结构的

核心，也是本课程教学内容的核心。课程组以锻炼学生严密逻辑思维和模型化思考为出发点，整合

结构化学和普通物理相关教学内容和课时，参考国外化学系本科量子力学课程大纲和国内化学系研

究生量子化学课程的设置，以哈密顿算符和电子波函数的理解为基本要求和主线，从化学学生实际

需求出发，不强调严谨的数学推导和严密的量子力学框架，确定基本内容如下。 

第一章：量子力学基本概念与薛定谔方程。 

本章内容以波函数和算符基本概念为主，为避免学生陷入单纯的记忆，不强调量子力学五大公

设的逐一严密叙述。公设将在后续章节结合各个具体实例讲授。 

第二章：量子力学中的算符性质。 

介绍量子力学算符表达形式，并着重讲述哈密顿算符。以此引入定态薛定谔方程及其解的性质。 
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第三章：量子力学的简单体系(势阱、谐振子、刚性转子)。 

原子分子体系中粒子的运动都被限制在有限的空间范围内，或者说粒子处于束缚态。束缚态微

观粒子薛定谔方程的解(能量和波函数)是量子化的。本章介绍束缚态微观粒子平动(无限深势阱)、振

动(谐振子)和转动。无限深势阱模型是理解束缚态粒子特点的最简单模型，也是学生最为熟悉的理

解电子离域的模型。谐振子和刚性转子在传统结构化学内容中没有介绍，但它们是物理学中重要的

模型。许多在平衡点附近振动的物理问题都可简化为线性谐振运动，例如分子振动、晶格振动、原

子核表面振动以及辐射场的振动等，往往都可以分解成若干彼此独立的一维简谐振动。谐振子对理

解双原子分子势能面、分子中化学键的振动以及红外光谱有重要的帮助。刚性转子是分析原子体系

中电子的角动量、理解原子的核外电子排布的重要模型，是原子光谱谱项推导的重要理论基础。 

第四章：类氢原子。 

类氢原子体系定态薛定谔方程的解已经在高中化学和大学一年级普通化学中介绍，学生已经很

熟悉，但大部分学生只能机械记忆四个量子数及其物理意义而不知其所以然。在这一章学习中，在

不引入复杂数学手段的前提下，引导学生理解类氢原子的球形库伦场哈密顿算符如何描述，如何通

过变换转化成第三章我们熟悉的平动、转动和振动哈密顿算符，从而求解得到类氢原子的解。学生

应当学会遇到这样较为复杂的体系，如何化简分解为常见物理模型而得到求解。 

第五章：多电子体系基本概念(自旋、全同粒子、反对称化波函数)。 

本章内容是从单粒子体系向多粒子体系的重要理论基础。由全同粒子性质介绍引出反对称化电

子波函数，为泡利不相容原理给出合理的理论依据。这部分内容最为抽象，传统教学内容没有涉及，

但这些基本概念对理解核外电子排布的规则有重要帮助。传统课程体系从类氢原子到多电子原子之

间有巨大的鸿沟，研究类氢原子和多电子原子的方法完全不同，但学生往往无法理解原因何在。这

可以归结为两个方面的原因：一方面是没有讲透中心势场近似，另一方面更重要的是没有说清楚引

入反对称化波函数对求解多电子体系薛定谔方程所带来的变化，也无法理解描述多电子原子电子组

态的波函数意义。 

第六章：变分法。 

第七章：多电子原子。 

第八章：双原子分子与化学键。 

第六至八章的内容与传统结构化学类似。变分法是主要的量子力学近似方法。从多粒子体系哈

密顿算符的复杂性引导学生理解引入变分法的必要性。教学中强调从哈密顿算符与波函数的关系理

解线性变分法，从哈密顿算符的角度理解中心势场近似，从中心势场近似理解多电子原子波函数。

原子谱项推导将适当压缩。部分传统课程双原子分子与化学键部分的讲授中经常是杂化轨道、价键

理论和分子轨道理论混在一起讲，并且将杂化轨道和价键理论等同或者并列，容易引起学生的混乱

(关于这部分内容，本文作者将另文阐述)。在新课程中，我们从线性变分法与反对称化波函数相结合

的角度介绍分子轨道理论方法，并选择分子轨道理论方法讨论分子成键，而将价键理论部分结合最

新进展作为补充材料给学有余力且感兴趣的学生课外自习。 

第九章：量子与计算化学简介。 

量子化学简介初步构建量子化学和量子力学之间的桥梁，配合计算化学实验，介绍量子化学基

本研究方法和应用范围，充分满足低年级学生旺盛的求知欲，结合课外资料，鼓励学生利用量子化

学方法研究简单分子体系。 

模块课程知识框架与教学路线如图1所示。除了量子力学基本概念和算符介绍外，主要分为三大

部分。第一部分着重培养模型思维，以简化模型哈密顿算符认识运动的量子化；第二部分着重强调

系统思维，由粒子全同性导出对多粒子体系波函数的要求；第三部分着重于综合思维的建立，面对

无法精确求解的多粒子体系，从算符与波函数的关系入手，构造近似哈密顿求解复杂体系的能量和

波函数。 
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图1  量子力学模块知识框架与教学路线 

 
上述内容32学时，在大二上半学期完成。先修课是高数和线性代数。内容结合自大学普通物理

的原子物理和量子物理部分，以及结构化学的量子力学基础、类氢原子、多电子原子和双原子分子

部分。因此修习此课程模块的学生相应免修传统体系大学普通物理和结构化学相应内容。有机化学

和物理化学的讲授平行或略晚于此模块，学生可以及时利用量子力学模块的内容用于理解和掌握相

关课程。与普通结构化学课程内容相比，增加的内容有：谐振子、刚性转子、量子力学中的算符、

全同粒子、量子化学初步介绍。这些内容结合原有内容提供了完整的知识链条和逻辑体系，从量子

力学简单体系到双原子分子，势能算符愈加复杂，使得哈密顿算符可以描述更复杂的体系，在这过

程中培养学生系统化思维和模型化思考能力。 

和普通结构化学内容相比，削减(少讲)的内容以及对应的举措有： 

1) 科学史的内容，包括传统物理学的失败、旧量子论以及量子力学的发展过程，课堂上将不再

讲授，这部分内容作为学生课外学习，适当布置作业达到检查的目的。 

2) 休克尔分子轨道理论、群论、分子点群、多原子分子、配位场和晶体场等，这部分内容作将

在后续“化学成键与对称性”课程模块讲授。 

2.2  教学方式的改革 

2.2.1  基本教学不以知识点的罗列为重点，有详有略 

除了如上所述的部分，对于与大一化学有一定重叠的部分(以类氢原子、原子轨道图像为例)，课

堂讲授以回顾和点拨为主；原子谱项推导是结构化学教学的难点，以往同学们只机械记忆规则，课

程将这部分内容作为角动量性质的延伸，告诉学生原子谱项推导的由来，明白这些规则背后的原因。

对于算符、全同粒子等对推导和概念理解要求较高的内容，则以适当板书推导结合师生讨论为主。 

2.2.2  强调数学的重要性但又不唯数学 

从化学本科学习的角度讲，量子力学原理的认识与理解并不需要高深的数学知识，但如果只以

简单的例子和科学发展历史来讲述就会过于科普和宽泛，学生笑笑过去后所得甚少；另一方面，讲

授过程也要防止满堂推导，必须顾及数学基础不太好的学生，防止其从一开始就对课程丧失信心。

课堂实例讲授的难度以学生掌握的微积分和线性代数为准。在量子力学简单体系求解会遇到二阶线

性常微分方程的级数解法、Hermite微分方程与Hermite多项式、连带Laguerre多项式和连带Laguerre

函数等，课堂不讲授，作业不布置，考试不要求。 
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2.2.3  重点强调模型化思维在化学研究中的作用 

一方面，强调物理模型在哈密顿量构建中的重要作用。从一维无限深势阱、谐振子、类氢原子、

多电子原子到分子，各种量子力学体系处理方式的不同可以归结为上述体系哈密顿量构成的不同。

从而理解不同的物理模型可以构建出不同的哈密顿量，这些哈密顿量都是对实际体系不同程度的近

似，从而可以解出相应的薛定谔方程，这些解可以提供基于该近似下对所研究体系的合理描述。近

似越少，哈密顿量越精确，薛定谔方程的求解越繁复，对体系的描述就越合理。 

另一方面，没有近似就没有方法，引导学生利用简单模型来理解化学本质，比如无限深势阱模

型就可以理解电子离域所带来的稳定化能，利用简单分子轨道模型处理H2阴离子来理解分子体系电

子亲和能与电子结构之间的关系。在教学中让学生明白，化学键就是化学家建立的理解原子或者基

团间相互作用的一种模型。化学键概念不是一成不变的，它也在化学键前沿研究中不断更新。 

 
3  总结与展望 

量子力学课程模块在教学过程中力图详略得当、主线鲜明、力戒知识点的简单堆砌，以锻炼学

生严密逻辑思维和模型化思考为重点。经过厦门大学结构化学课程组多个学期的教学实践，该新课

程教学获得初步成功，大部分学生反馈良好。然而也发现了学生分化较为严重、部分学生学习效果

不佳的情况。该课程在以后的教学中还需结合化学系学生的特点，在平常作业题和考题中融入量子

力学在化学中的应用实例；考虑到部分学生数理基础较差的现实，在知识架构与思维能力培养方面

还需要斟酌，优化算符部分的教学，降低公式推导的比重，提升学生的整体学习兴趣。 
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