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  2018 年 NCHC GAUSSIAN計算化學訓練課程 

(8/13-8/14) 

 

主講人：胡維平 (國立中正大學化學暨生物化學系) 

 

課程大綱： 

 

(1) 計算機發展史與 Gaussian 程式簡介 

 

(2) 量子化學計算方法簡介 

 

(3) 分子結構的建立 (Z-matrix) 

 

(4) 單點能量計算與圖形繪製 

 

(5) 結構最佳化計算 

 

(6) 分子振動與 IR/Raman 光譜計算 

 

(7) 熱力學性質計算 

 

(8) Gaussian 初階檢定 

 

(9) 電子激發態與 UV/VIS 光譜計算 

 

(10) 溶劑效應計算 

 

(11) 計算環境的設定與計算效能 
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課程內容安排： 

 

課程中原則上一人一台電腦，並使用 Window 版的 Gaussian 09, 

GaussView, 以及 Spartan 16 等軟體實機練習，並由課程助教協助操作。 

 

8/13上午： 

 

09:30-10:10電腦及計算化學發展歷史的介紹 

10:10-11:00計算化學的基本理論以及常用計算方法的說明 

11:00-11:50分子結構建立的實機操作 

 

8/13下午： 

 

13:10-14:00單點能量計算與圖形繪製的實機操作 

14:00-14:50計算環境的設定與平行化 

14:50-15:40分子結構最佳化實機操作 

15:40-16:30分子振動計算與 IR/Raman光譜的模擬實機操作 

 

 

8/14上午： 

 

09:10-10:00熱力學性質計算實機操作 

10:00-10:50激發態計算與 UV/VIS 光譜的模擬實機操作 

10:50-11:20 溶劑效應計算實機操作 

11:20-12:00自由練習 

 

8/14下午： 

 

13:30-14:10 自由練習 

14:10-15:00 Gaussian 初階檢定 

15:00-15:40 Spartan 16 程式操作簡介 

15:40-16:30 Unix 系統操作簡介 

 

 

課程結束 


