“计算物理”课程教学大纲

英文名称：Computational Physics
课程编号：PHYS3063
课程学时：56（理论学时：40，上机学时：16）
课程学分：3
适用对象：物理试验班、应用物理、材料物理、光信息科学与技术等专业
先修课程：量子力学等理论物理课程和一门计算机高级语言
使用教材及参考书：

1．《计算物理学》，Steven E.Koonin 著，秦克诚 译，北京：高等教育出版社，1992年

2．《Computational Physics》，Tao Pang主编，北京：世界图书出版社，2001年

3．《计算物理基础》，彭芳麟编，北京：高等教育出版社，2009年

4. 《计算机模拟方法在物理学中的应用》，Harvey Gould等，北京：高等教育出版社，2006年
一、课程性质和目的

性质：专业基础
目的：
计算物理学是理科专业的一门基础课，是物理学、数学和计算机科学三者相结合的产物，概括地讲，是以计算机及计算机技术为工具和手段，运用计算科学所提供的各种方法，解决复杂物理问题的一门应用科学。计算物理学对解决复杂物理问题具有巨大能力，计算模拟已经成为继理论和实验研究方法外物理学的第三种研究手段，已经成为物理学的第三支柱，并在物理学研究中占有重要的位置。计算物理学与理论物理和实验物理有着密切的联系，其研究方法本身更接近于实验科学，是一门方法性的学科，研究内容涉及到物理学的各个领域。进行计算的本领很难通过标准的物理系课程来培养，它需要物理学、数值分析和计算机程序设计三方面训练的综合。计算物理学课程旨在使学生通过学习掌握一些基本的数值计算方法的基础上，能够运用计算机对物理问题进行数值计算或模拟实验分析。具体地：
1. 培养学生掌握建立物理模型和数学模型的方法。

2．培养学生掌握数值计算方法的选取原则。

3．培养学生分析和解决实际物理问题的能力，提高学生独立解决科学研究中一些实际问题的能力。

4．掌握MATLAB、Fortran等科学计算软件在物理及工程技术领域的使用。

二、课程内容简介

主要讲授离散数据的处理方法（插值和最小二乘拟合）、数值微分、数值积分和方程求根等基本数学运算；常微分方程初值问题、边值和本征值问题；特殊函数和Gauss求积；矩阵运算（矩阵求逆、三对角矩阵的本征值和化矩阵为三对角形式等）；偏微分方程（椭圆型、双曲型、抛物型）的数值求解等数值求解方法，以及Monte-Carlo方法的基本思想、分子动力学模拟的基本思想及其应用等内容。使学生掌握一些基本的数值计算方法及其在物理或工程实际问题中的应用。

在上述基础上，为使学生掌握物理、数学模型的建立方法，数值计算及分析方法和技巧，能够运用计算机对物理问题进行数值计算或模拟实验分析，特别讲授几个专题，如：中心位势散射、白矮星结构、数值求解一维Schrodinger方程的定态解、量子散射的Born近似和程函数近似、一维含时Schrodinger方程的数值求解、二维ISing模型的数值求解等。
三、教学基本要求

1．计算物理课程不同于计算方法课程，我们不会在数值方法的说明中过分强调要做到其严格性和完备性，而是针对学生具有良好的物理知识这一背景，多由物理问题引入算法。
2．通过对物理学中常见问题所涉及到的算法的介绍，使学生对能够掌握常用的一些数值算法。
3．通过上机实践训练，使学生能够正确地理解并掌握应用常用算法，计算、分析实际问题的方法和技能。
4．通过对一些实际物理问题的数值计算、模拟分析，使学生能够初步掌握利用数值计算解决实际物理问题的能力，包括物理、数学模型的建立，算法的选取，计算结果分析等等。
四、教学内容及安排
绪论

1. 了解计算物理的起源与发展、研究内容与方法及特点。
2. 明确计算物理课程的地位、性质、任务及学习方法。
3. 了解计算误差的来源，了解数值计算的稳定性和收敛性问题。

教学安排及教学方式

	
	教学环节学时分配
	课后环节

	章节数
	授课
	实验
	上机
	讨论
	作业
	自学
	综合
大作业
	其他

	0
	2
	
	
	
	
	
	
	


第一章：基本数学运算

1. 掌握离散数据的处理方法（插值和最小二乘拟合）；
2. 了解常见的数值微分算法；
3. 掌握梯形法求积、Simpson法、3/8 Simpson法等数值积分方法；
4. 掌握方程求根的常用方法（二分法、牛顿迭代法、弦割法等）。
5. 掌握中心位势散射的数值方法。

教学安排及教学方式

	
	教学环节学时分配
	课后环节

	章节数
	授课
	实验
	上机
	讨论
	作业
	自学
	综合
大作业
	其他

	1.1
	4
	
	2
	
	√
	
	
	

	1.2
	2
	
	1
	
	√
	
	
	

	1.3
	2
	
	1
	
	√
	
	
	

	1.4
	
	
	
	
	
	√
	
	

	课题I
	
	
	
	
	
	
	√
	


第二章：常微分方程

1. 掌握常微分方程初值问题数值计算的简单方法；
2. 了解多步法和隐式法；
3. 理解、掌握Runge-Kutta方法；
4. 了解初值问题的收敛性与稳定性；
5. 理解课题“白矮星的结构”中物理、数学模型的建立方法，掌握数值计算及分析方法和技巧。
教学安排及教学方式

	
	教学环节学时分配
	课后环节

	章节数
	授课
	实验
	上机
	讨论
	作业
	自学
	综合
大作业
	其他

	2.1
	2
	
	
	
	
	
	
	

	2.2
	2
	
	
	
	√
	
	
	

	2.3
	3
	
	2
	
	√
	
	
	

	2.4
	1
	
	
	
	
	
	
	

	2.5
	
	
	
	
	
	√
	
	

	课题II
	
	
	
	
	
	
	√
	


第三章：常微分方程的边值问题和本征值问题

1. 掌握Numerov算法，能较熟练地使用Numerov算法解决常微分方程的初值方法；
2. 了解常微分方程边值问题的直接积分法；
3. 了解和掌握常微分方程边值问题数值求解的打靶法与差分法；
4. 掌握波动方程的本征值数值解法（打靶法）；
5. 掌握数值求解一维Schrodinger方程的定态解。
教学安排及教学方式
	
	教学环节学时分配
	课后环节

	章节数
	授课
	实验
	上机
	讨论
	作业
	自学
	综合
大作业
	其他

	3.1
	2
	
	1
	
	√
	
	
	

	3.2
	1
	
	
	
	
	
	
	

	3.3
	3
	
	2
	
	√
	
	
	

	3.4
	2
	
	1
	
	√
	
	
	

	3.5
	
	
	
	
	
	
	√
	

	课题III
	
	
	
	
	
	√
	
	


第四章：特殊函数和Gauss求积

1.了解特殊函数的数值方法；
2.理解Gauss求积的基本思想，掌握Gauss法数值求解积分问题；
3.掌握量子散射的Born近似和程函数近似。
教学安排及教学方式
	
	教学环节学时分配
	课后环节

	章节数
	授课
	实验
	上机
	讨论
	作业
	自学
	综合
大作业
	其他

	4.1
	2
	
	1
	
	√
	
	
	

	4.2
	2
	
	1
	
	√
	
	
	

	4.3
	
	
	
	
	
	
	√
	

	课题IV
	
	
	
	
	
	√
	
	


第五章：矩阵运算

1. 了解矩阵求逆方法；
2. 掌握数值求解三对角矩阵的本征值；
3. 了解化矩阵为三对角形式的方法。
教学安排及教学方式
	
	教学环节学时分配
	课后环节

	章节数
	授课
	实验
	上机
	讨论
	作业
	自学
	综合
大作业
	其他

	5.1
	2
	
	1
	
	√
	
	
	

	5.2
	2
	
	1
	
	√
	
	
	

	5.3
	2
	
	
	
	√
	
	
	

	5.4
	
	
	
	
	
	√
	
	

	课题V
	
	
	
	
	
	√
	
	


第六章：偏微分方程的数值求解
1. 了解物理学中常见的偏微分方程，偏微分方程的分类；
2. 掌握椭圆型偏微分方程的差分方法（Jacobi法、Damped Jacobi法， Gauss-Seidel法）；
3. 掌握抛物型偏微分方程的数值求解（显示差分格式、隐式差分格式、平均隐式差分格式）；

4. 掌握双曲型偏微分方程的数值求解；

5. 理解课题“一维含时薛定谔方程的数值求解”中物理、数学模型的建立方法，掌握数值计算及分析方法和技巧。

教学安排及教学方式

	
	教学环节学时分配
	课后环节

	章节数
	授课
	实验
	上机
	讨论
	作业
	自学
	综合
大作业
	其他

	6.1
	1
	
	
	
	
	
	
	

	6.2
	4
	
	2
	
	√
	
	
	

	6.3
	3
	
	
	
	√
	
	
	

	6.4
	2
	
	
	
	
	
	
	

	6.5
	2
	
	
	
	√
	
	
	

	课题VI
	
	
	
	
	
	
	√
	


第七章：Monte-Carlo方法
1. 理解Monte-Carlo方法的基本思想；
2. 掌握具有特定分布的随机数的抽样方法；
3. 掌握von Nuemann,Metropolis等人的随机数抽样方法；
4. 二维ISing模型的Monte-Carlo方法数值求解。

教学安排及教学方式
	
	教学环节学时分配
	课后环节

	章节数
	授课
	实验
	上机
	讨论
	作业
	自学
	综合
大作业
	其他

	7.1
	2
	
	1
	
	√
	
	
	

	7.2
	2
	
	1
	
	√
	
	
	

	7.3
	2
	
	
	
	√
	
	
	

	7.4
	
	
	
	
	
	
	√
	

	课题VII
	
	
	
	
	
	√
	
	


第八章：分子动力学方法
1. 理解分子动力学方法的基本思想；
2. 掌握分子动力学方法的使用步骤；
3. 了解分子动力学方法的应用；

教学安排及教学方式
	
	教学环节学时分配
	课后环节

	章节数
	授课
	实验
	上机
	讨论
	作业
	自学
	综合
大作业
	其他

	8.1
	1
	
	
	
	√
	
	
	

	8.2
	2
	
	2
	
	√
	
	
	

	8.3
	2
	
	
	
	√
	
	
	


五、实践环节

6个综合大作业，即中心位势散射（课题I）、白矮星结构（课题II）、数值求解一维Schrodinger方程的定态解（3.5节）、量子散射的Born近似和程函数近似（4.3节）、一维含时Schrodinger方程的数值求解、二维ISing模型的数值求解6个专题的实践训练。

六、课外学时分配
	序号
	内     容
	参考学时

	1
	4个专题（课题I、II，3.5和4.3节）讲解
	4

	2
	4个专题（课题I、II，3.5和4.3节）上机实践训练
	12


七、考核方式
闭卷考试成绩占60 %，平时表现占10 %，平时上机成绩占30 %

                                大纲制定者：蒋臣威（执笔）

                                大纲审核者：徐忠锋
