附件5．  材料    学院（系、所）全英 研究生课程简介
(中英文各一份)

	课程名称：纳米尺度材料模拟
	课程代码：110.805

	课程类型：■ 博士专修课程    □ 硕士专修课程

	考核方式：  全英文考试                            
	教学方式：全英文讲授

	适用专业：  材料学 纳米科学与技术材料科学、物理
	适用层次：□ 硕士  ■  博士

	开课学期：  秋季
	总学时：32
	学分：2

	先修课程要求：量子力学

	课程组教师姓名
	职  称
	专  业
	年  龄
	学术方向

	  单斌
	教授
	材料科学
	34
	计算材料科学

	
	
	
	
	

	
	
	
	
	

	课程负责教师留学经历及学术专长简介：

单斌教授任华中科技大学材料科学与工程学院教授，专业方向为计算材料科学及微观尺度材料模拟。研究内容涉及纳米结构的理性设计，主要应用于清洁能源技术。具体涵盖纳米电子及清洁能源用碳基纳米结构，纳米尺度催化反应过程的模拟，纳米合金的经验势的开发及锂离子及锂空气电池反应机理研究等方向，相关论文发表在PRL、APL、JPC、PCCP等国际顶级杂志。单斌教授设计开发的钯金合金柴油发动机催化剂已经进入商业应用，被认为是2010年最具创造性的科技产品。
单斌教授2001年获得清华大学物理系学士学位，2006年获得斯坦福大学应用物理及电子工程双博士学位。毕业后加入Nanosteller公司，任计算纳米部高级研发科学家。单斌教授2010年加入华中科技大学，并创建先进材料设计实验室。

	课程教学目标：

    介绍在计算材料学研究中常用的理论计算研究方法，使学生们了解这些方法的理论基础，基本原理以及使用这些方法进行简单的计算模拟并对结果进行分析。
课程大纲：（章节目录）

第一章  计算材料模拟简介
§1.1  计算机的发展

§1.2  材料模拟方法

§1.3  材料模拟应用

第二章 分子动力学
§2.1  运动方程及算法

§2.2  势能

§2.3  系综

§2.4  实例：融化过程模拟

第三章 紧束缚方法
§3.1  布洛赫波
§3.2  原子轨道线性组合

§3.3  最近邻近似

§3.4  实例:π轨道紧束缚近似计算石墨烯能带
第四章  分子轨道理论
§4.1  基于LCAO的分子轨道

§4.2  键级
§4.3  Hückel分子轨道近似
第五章 密度泛函理论

§5.1 多粒子薛定谔方程
§5.2 密度泛函理论

§5.3 正交平面波及赝势

§5.4 实例:单壁碳纳米管能带结构计算
第六章超越平均场理论
§6.1 微扰理论
§6.2 重整化
§6.3 自旋玻璃转变
§6.4 蒙特卡洛模拟

第七章 展望
§7.1 多学科交叉

§7.2 应用领域的扩展
§7.3 多尺度模拟
§7.4 先进材料设计

第八章 实验
第九章 团队作业



	全英文教材： 

计算材料科学：从基本原理到材料性质，Hergert W, Ernst A and Dane M. Berlin:New York, Springer-Verlag, 2004.

	主要参考书：

1. 谢希德，陆栋，固体能带理论，复旦大学出版社，1998。
2. Rapaport D C. 分子动力学（二版）剑桥大学出版社，2004。
3．Thijissen J M. 计算物理，剑桥大学出版社，1999。



