<附件五>

淡江大學九十六學年度遠距教學課程計畫提報大綱(主播課程)

1、 課程基本資料：

(一)課程名稱：計算材料

(二)開課系所：物理系

(三)授課教師姓名及職稱：李明憲副教授

(四)課程類別(學位班或推廣教育班)：學位班

(五)學分數及選課別(必修或選修)：三學分選修

(六)開課期間（開課起訖日期或開課學年度及學期）：九十六學年度上學期

(七)預計修課人數（校內及校外分別招收人數）：校內二十五人,校外三人

(八)課程公告網址或課程網址：http://boson4.phys.tku.edu.tw/

2、 教學目標：
資訊科技日新月異，電腦模擬不但是研究物理的工具，也成為找尋與設計新材料的一大利器。本課程要以每週一個獨立單元的明快進度，向學生們介紹如何利用最先進的材料計算電腦模擬軟體與3D互動式圖形介面來預測材料的性質。本課程注重觀念的建立與物理圖像的了解，藉以強化學生對學理的認識。學生可經由的觀摩逐步的示範及自行透過網際網路由遠端上機實習，來建立實際操作的能力。內容涵蓋傳統固態物理學之材料的晶體結構、能帶結構、機械性質、電學性質、光學性質、磁學性質等重要主題，同時兼顧科技應用及廣度，可協助學生培養研究的基礎及提昇就業的競爭力。

3、 適合修讀對象：
理工學院大三以上至研究所，曾修習近代物理或量子物理之上學期部分，對電腦模擬輔助尖端材料設計有興趣者。


4、 課程內容大綱：
（一）認識 3D 圖形介面與 Materials Studio 快速入門
（二）3D 圖形介面細部操作與模型的建構（分子、晶體、表面、介面、奈米管）
（三）認識晶體結構、無機及有機晶體結構資料庫之使用
（四）量子力學複習與能帶結構簡介
（五）密度泛函理論之方法與應用
（六）了解原子的原子軌域與目睹分子的化學鍵
（七）預測鍵長與振動頻率以及預測晶格常數及塊體模量
（八）半導體及絕緣體的能帶結構、能隙與投影態密度
（九）金屬的態密度與費米面
（十）材料磁性的計算與分析（含反鐵磁材料）
（十一）聲子譜與材料比熱的計算與預測相變溫度
（十二）電子吸收光譜、折射率與介電函數
（十三）晶體與分子的非線性光學性質
（十四）計算表面重構、功函數、與預測 STM 影像
（十五）化學反應、活化能與自由能（含分子動力計算）
（十六）核磁共振與原子結構
（十七）紅外線吸收光譜與靜介電常數

5、 教學方式（採同步（即時群播）遠距教學、非同步遠距教學或同步與非同步混合式遠距教學）：
非同步遠距教學

6、 師生互動討論方式（包括教師時間、E-mail信箱、對應窗口等）：
教師時間、教學網站上之網頁留言與回應。

7、 作業繳交方式（例如是否提供線上說明作業內容、線上即時作業填答、作業檔案上傳及下載、線上測驗、成績查詢、或其他做法）：
每週在留言板上留言記錄課程研習進度並提問
以學生自製網頁方式呈現報告期中及期末報告，根據報告由授授教師進行電話口試並評分。


8、 成績評量方式（包括考試方式、考評項目其所佔總分比率）：
留言板留言率（每週至少一次）佔 20%；期中、期末報告（含電話抽問口試）各佔 40%

9、 上課注意事項：
無
期中及期末
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