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内容概要

本书主要介绍进行量子化学计算所必需的理论基础与分子轨道理论、价键理论、密度泛函等从头算方
法和一些半经验方法，并结合计算实际提供一些应用实例。
此外，还简要介绍了国际理论界近年发展起来的组合方法、遗传算法与神经网络等计算方法。
    本书可作为实验化学家进行理论计算的入门书，也可作为化学、生命科学、材料科学等领域的研究
生教材。
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