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这是化学和材料学领域颇具特色的一部学术专著。全书共十章，除第一章简介量子化学
中从头计算、密度泛函理论和基于统计力学求热力学、动力学参量等当代理论化学的主
要研究方法外，其余各章均为作者最新研究工作的总结。二至六章提供迄今为止最为系
统完整的四唑衍生物的气相和液相分子几何和电子结构，以及红外光谱和300～1000K
的熵、焓、热容等热力学性质，关联芳香性、稳定性和溶剂效应，尤其报道了精确生成
热。七和八章分
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