对《Essentials of Physical Chemistry》一书的介绍与评价

管 铭 （南开大学化学学院）
由美国弗吉利亚联邦大学化学系教授Donald D.Shillady主编的《Essentials of Physical Chemistry》（物理化学原理）是涵盖面很广、系统性很强的一本适合初学者的物理化学基础教材，全书475页，其ISBN字段为978-1-4398-4097-9，CRC出版社Taylor & Francis 小组2012年首版发行。该书侧重于物理化学基本理论和基础知识的介绍，内容涵盖了气体，热力学第一定律，热力学第二定律，统计热力学基础及熵的统计意义，溶液热力学，相平衡，化学平衡的主流物理化学的研究范畴，同时各章安排了丰富的例题和习题。
1 前言
    这本教材实际上包涵了两至三本的教科书的内容，前九章的设计是为了满足美国化学协会（ACS）关于物理化学课程第一学期的新要求。幸而我已经在弗吉利亚联邦大学教过5次此类课程，并且运用特殊的教学方法尽可能地使那些只上过一学期微积分课程的同学更好地领悟教材中给出的材料。这种课程排序已经在Randolph Macon学院的McQuarrie’s 量子化学（第二版）课程上运用过一次，虽然这门课作为第二学期的选修课，班级规模更小。
    教材中的热力学和动力学部分中涵盖的有关数学的关键知识有所提升，以提高学生们的数学水平。因为这些学生过去在学习生物和有机化学的时候，习惯记忆大量的材料，效率比较低，所以本教材希望通过突出一些关键点，如范德华气体、Michaelis-Menten方程和熵的混合定理等，来提高学生们的学习效率。沿用这种方法，我们还向学生介绍一些有关法证化学的知识，类似在健康科学领域遇到的一点实例的学科交叉。同时，本教材的每一章还有许多范例测试，这些测试能够使同学们清楚得意识到他们应该从教材中学到那些东西，从而使学生们带着问题去学习。
2 作者简介
    Donald D.Shillady 出生于美国的宾夕法尼亚州的若利斯顿，是弗吉利亚州联邦大学的化学系教授 ，他先后在德雷克塞尔大学和普利斯顿大学获得学士学位和硕士学位，于弗吉利亚大学获得博士学位。他先在弗吉利亚大学做博士后研究，后来加入弗吉利亚联邦大学，主要从事量子化学、磁光学活性和聚合物中金属离子的性质的方面的研究，并于1992年获得弗吉利亚地区ACS特殊贡献奖。

    Shillady教授已经发表了77篇研究论文，编写了三本书，同时和Carl Trindle教授联合完成了名为《电子结构模型：理论和软件的联系》专刊。他在其他方向的研究还有电子波的生物效应、光学活性大分子的全合成、积分转换波函数、金属原子簇的性质以及价键与组态相互作用之间的联系。

3 教材总体架构与内容简介
《Essentials of Physical Chemistry》全书分为两大部分：物理化学基础和结构化学，共19章。在前言之后给出了书中用到的所有符号的写法、意义和单位对照以及缩略语与全称的对照，还有元素周期表，便于初学者查阅；同时作者还花了相当的篇幅介绍了一些微积分的基础知识，因为物理化学中含有很多微积分知识。书中每章的最后都给出了一定量的习题，用于检验读者学习的效果，有的章节还有对本章的总结，帮助学生更好地归纳总结学到的知识；同时除了每章的最后有参考文献之外，书后还列出了名词索引，便于读者快速查阅。
第一部分物理化学基础共有8章，结合物理化学发展的历史，一次介绍了气体（理想气体与实际气体）、流体粘度、气体动力分子理论、热力学第一定律、热力学第二和第三定律、吉布斯自由能理论、化学动力学基础以及化学动力学原理。这一部分主要注重于基础理论知识的介绍，为以后的章节打下良好的基础。
第二部分是更深层次的结构和量子化学部分，共有11章，理论性特强，有大量数学上的推导计算，主要有光谱学基础、量子物理的早期试验、薛定谔波动方程、振动能谱简介、谐振子与转动能谱简介、类氢粒子的薛定谔方程、量子热力学、近似法与线性代数、分子的电子结构、点群结构理论与质谱法简介以及核磁共振的基本原理。这一部分主要介绍微观领域的物理化学知识，通过构建理论来尝试解释元素的理化性质，并且通过这些微观性质来检测待测物质中有哪些元素。
4   该书的主要特色
4.1 全面性与系统性
《物理化学基础》一书结合物理化学的发展历程，从宏观到微观，从一开始的实验室科学到现如今的理论科学，深入浅出地介绍了物理化学的基本原理，同时兼顾物理化学发展的最新前沿，将物理化学几百年来的所有知识囊括其中，是非常全面、非常系统的一本教学参考书。

4.2 布局合理

从篇幅上看，全书正文内容共两部分，约475页。其中第一部分为传统物理化学，约占全部篇幅的40%；第二部分为量子与结构化学，约占60%的篇幅。

从内容上看，第一部分为传统物理化学，主要介绍早起科学家们在物质宏观性质上的研究成果，这些成果基本都是建立在实验或客观事实的基础之上得出的，体现出物理化学的实验性；，第二部分则是现代物理化学的内容，传统的物理化学不能从根本上解释物质的理化性质，19世纪量子力学与光学的发展催生出量子物理与量子化学，在此基础之上，结构化学得以创立并迅猛发展，基于结构化学的表征方法更是层出不穷，而这一部分就是从量子理论出发，构建出粒子的微观结构，同时这一部分设计大量数学方面的计算，从同学们的数学能力有较高要求。
4.3 前沿性

本书作者Shillady教授多年来一直工作在科研第一线，掌握了大量的科研前沿资料。不管是书中第二部分的研究实例都是目前科研领域的最新研究结果及最热门问题。

4.4 图表美观清晰明了，公式简洁

全书虽为黑白印刷，但是图片美观简洁，直观明了，表格直观简练。书中大量的公式推导思路清晰，推倒简单明确，参数运用恰当。并且为了阅读方便，作者在全书的开始部分列出了所有书中所用参数符号的意义和单位，便于读者快速查阅。
4.5 多层次兼顾

本书作者科研和教学经历丰富，不但对物理化学领域前沿问题抓得很准，而且兼顾到了不同类型的读者群体。既有大量最新参考文献的引用，又有基础理论的推导说明。因此既可作学生学习物理化学基础知识，又可作为研究者了解物理化学前沿方向。
5   对国内编写同类教材的启示
本书以下几个方面值得国内同行借鉴：
5.1 引用大量参考文献

便于科研人员学习查阅。

5.2 符号及缩略语作为Index列出

书中用到的所有符号及缩略语的写法、单位及意义在前言之后列出，方便了读者在阅读时查询。
5.3 及时更新

国外教材一般很注重及时更新，这一点是我们国内教材值得借鉴的。因为科技知识处于不断的更新之中，尤其当前科研的前沿热点问题更是发展极快，因此对于涉及到科研问题的书应该及时更新。
6   结语

本书是Donald D.Shillady 教授结合多年的教学经验,对物理化学、量子化学与结构化学的精心总结，涵盖了早期传统物理化学基本原理以及近现代在量子力学基础上发展起来的量子化学与结构化学的所有知识点，还有光谱学在现代化学上的应用。本书语言浅显易懂，便于初学者理解、学习。全书内容全面，结构紧凑，并且结合物理化学发展的历史以及大量实验案例，便于读者系统的掌握物理化学的知识点。值得国内同行在编写教材时学习和借鉴，对于研究者学习和教师授课都有很好的参考价值。
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