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课程代码 
Course Code 

PHY8305 
*学时 

Teaching Hours 
32 

*学分 

Credits 
2 

*课程名称 
Course Name 

计算材料物理 

Computational Material Physics 

*授课语言 

Instruction 
Language  

中文（Chinese） 

*开课院系 
School 

物理与天文学院 （School of Physics and Astronomy） 

先修课程 

Prerequisite 
四大力学、固体物理。 
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6 
3.3 广义梯度近似（GGA） 

3.4 其它形式的交换相关能近似 2 lecture 孙弘 

7 

第四章 总能量及作用力 

4.1 晶体结构的总能量 

4.2 总能量求和发散的处理方法 

2 lecture 孙弘 

8 
4.3 动量空间的 K-S 本征值方程 

4.4 原子的作用力 2 lecture 孙弘 

9 

第五章 布利渊区波矢的样点 

5.1 星函数 

5.2 Chadi-Cohen 样点方法 

2 lecture 孙弘 

10 
5.3 Monkhorst-Pack 样点方法 

5.4 金属材料中布利渊区求和 2 lecture 孙弘 

11 

第六章 自洽循环方法 

6.1 线性组合方法 

6.2 Broyden 方法 

2 lecture 孙弘 

12 

第七章 上机实验程序介绍 

7.1 赝势生成程序运行步骤介绍 

7.2 第一性原理计算程序介绍 

2 lecture 孙弘 

13 指导上机实验 2 experiment 孙弘 

14 指导上机实验 2 experiment 孙弘 

15 指导上机实验 2 experiment 孙弘 

16 指导上机实验 2 experiment 孙弘 

*考核方式

Grading 
Policy 

第 17-18 周根据上机实验的数据，完成上机报告。 

上机实验和上机报告要求： 

（1）自选一种（简单）晶体材料，给出该晶体的原胞基矢和倒格子基矢（直角坐

标系）、原胞内各原子的位置（以基矢为单位）、和布里渊区高对称点的位置（以倒

格子基矢为单位）。 

（2）画出晶体原胞和对应布里渊区图形，并标出原子位置和布里渊区高对称点位

置。 

（3）给出产生赝势所用的 Atom.ini 文件。 

（4）给出确定原胞结构的 input 文件和电子能带计算的 input 文件。 

（5）给出 rc的收敛测试结果（总能量和晶格常数随 rc的变化表格）。 

（6）给出 k 点的取法，以及收敛测试结果（总能量和晶格常数随 k 点的变化表格）。 

（7）给出 Ecut的数值，以及收敛测试结果（总能量和晶格常数随 Ecut的变化表格）。 

（8）给出计算所得的晶格常数，并与实验和/或前人结果（网上搜索）比较。 

（9）画出计算所得的电子能带图，并与前人结果（网上搜索）比较。 

*教材或参考

资料

Textbooks & 
References 

参考书： 
R. M. Martin 
Electronic Structure - Basic Theory and Practical Methods 

备注 
Notes 
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备注说明： 

1．带*内容为必填项； 

2．课程简介字数为 300-500 字；教学内容、进度安排等以表述清楚教学安排为宜，字

数不限。 


