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國立中正大學課程大綱
National Chung Cheng University Syllabus

	課號

course code
	114_1_2605417_01
	全英文授課

EMI
	g是      □否

	課程名稱（中文）
course name（Chinese）
	高等量子化學


	課程名稱（英文）
course name（English）
	Advanced Quantum Chemistry

	學年
academic Year /semester
	114/1
	上課地點classroom


	化生系313

	學系（所）
department
	化學暨生物化學研究所
	必選修

required/selected
	□必修    
g選修

	教師

instructor 
	蔡旻燁
	學分
credit
	3

	助教

teaching assistant
	王葳翔
	助教email
TA email
	wayne201487@gmail.com

	先修科目或
先備能力
prerequisites
	無


	課程概述
course descriptions
	本課程主要介紹量子力學的基本原理以及在化學上的應用。課程內容包含量子化學計算以及分子動力學模擬軟體介紹、實作。

	學習目標
learning objectives
	1. 給定一化學現象，學生能夠從分子觀點區別微觀（量子）以及巨觀（熱力學）的性質。
2. 給定一化學分子結構，學生能夠從量子化學觀點思考其展現的物理化學性質，並且能找到對應的計算工具，應用在自己的研究課題。

	教科書及參考書
textbooks and reference
	參考書
1. Physical Chemistry: A molecular approach Donald A. Mcquarrie and John D. Simon 

2. Quantum Chemistry, Ira N. Levine 

3. Molecular Modelling: Principles and applications, Andrew R. Leach 
（請尊重智慧財產權，不得非法影印教師指定之教科書籍）


	教學要點概述

	教材編選
teaching materials
	g自編教材      g教科書作者提供          □其它

	教學方法
teaching method 
	g講述          g小組討論    □演式法      □問題導向學習
□個案研究      g網路教學    □實驗法       □其它

	評量方法
evaluation 
	□上課點名 0%  g小考 30%  g作  業20%  g程式實作 30%
□實習報告 0%  □專案 0%  g期中考20%  □期 末 考 0%
□期末報告 0%  □其它 0%

	教學資源
teaching resources
	□課程網站  g教材電子檔供下載  □實習網站

	與SDGs目標的關聯
related to objectives of SDGs
	□SDG 1 終結貧窮                   □SDG 2 消除飢餓             

gSDG 3 健康與福祉                 gSDG 4 優質教育   

□SDG 5 性別平權                   □SDG 6 淨水及衛生
gSDG 7 可負擔的潔淨能源           □SDG 8 合適的工作及經濟成長 
□SDG 9 工業化、創新及基礎建設     □SDG 10 減少不平等
□SDG 11 永續城鄉                  □SDG 12 責任消費及生產
□SDG 13 氣候行動                  □SDG 14 保育海洋生態
□SDG 15 保育陸域生態              □SDG 16 和平、正義及健全制度
□SDG 17 多元夥伴關係

	教師
相關訊息
instructor’s information
	

	每週課程內容
weekly scheduled contents

	第一週：Course Introduction

	第二週：Quantum vs Classical

	第三週：Particle in a Box

	第四週：Particle in a Box and its applications

	第五週：Harmonic Oscillator

	第六週：Rigid Rotator

	第七週：H-atom

	第八週：Molecular Orbital Theory and Chemical Bonds

	第九週：期中考週

	第十週：Quantum chemistry calculation (1) (hands-on)

	第十一週：Quantum chemistry calculation (2) (hands-on)

	第十二週：Molecular Modeling and Visualization (hands-on)

	第十三週：Molecular dynamics simulation (1) (hands-on)

	第十四週：Molecular dynamics simulation (2) (hands-on)

	第十五週：Molecular dynamics simulation (3) (hands-on)

	第十六週：期末考週

	第十七週：彈性教學週(1) Statistical Thermodynamics (1) – thermodynamics review

	第十八週：彈性教學週(2) Statistical Thermodynamics (2) – molecular partition function

	核心能力
core competencies

	


1
請尊重智慧財產權，不得非法影印教師指定之教科書籍

