授课日程表
	授课题目
	主讲人
	时间
	会议同期三天现场技术答疑7-9日

	SimuPac   Q-chem4.0  Molcas  
	于建国教授 
	7日上午半天
	软物质的配方与设计
· 医药制品——载药胶囊的稳定性与配方设计
· 化学制品——阴/阳表面活性剂溶液的清洁作用
· 石油工业——原油输运过程的表面活性剂乳化技术
先进材料
· 航空材料——NiAl合金的热应力

· 燃料电池——Li离子电池的充放电能力

材料结构

· 纳米材料——内嵌金属富勒烯

· 纳米材料——碳纳米线、碳纳米管的结构分析

· 纳米材料——Fe/Cu薄膜表面结构与STM实验的对比

· 金属材料——压力对Na的结构影响、Fe的相变

· 陶瓷材料——金属/陶瓷界面结构及界面能分析

· 有机材料——分子开关结构变化能量曲线

· 120个银原子的四面体cluster
磁学性质

· 磁性材料——FeAl合金的磁畴、金属氧化物(NiO)的磁性

· 磁性材料——半导体材料(GaAs)的稀磁、非共性磁性的计算

电子结构

· 电子结构——金刚石的带隙及态密度分析

· 电子结构——TiC电荷及差分电荷密度的分析

· 半导体材料——DFT+U对Si电子结构的修正

· 模拟重金属元素配合物的32电子规则
· 半导体材料——GW对BN第一性计算的修正

· 材料掺杂——SiC中加入三五族材料对体系结构与电子性质的影响

光学性质

· 光学性质——GaNg光跃迁的计算

· 波谱分析——紫外吸收光谱、X射线吸收光谱

· 波谱分析——红外光谱、拉曼（响应）光谱

· 波谱分析——荧光光谱、发射光谱、磷光光谱、磷光寿命
· 稀土化合物——锕系化合物的特殊旋光性
声学性质
· 固体的振动分析——Mg2SO4的声子谱

表面吸附与催化

· 表面吸附——储氢材料

· 表面吸附——苯甲醚在铂金属上的吸附

· 表面吸附——Cu团簇在GaAs表面的吸附

· 表面催化——CO在TiO2表面的重构

· ADF-BAND：A CO molecule on a Cu 100 surface

· 均相催化——Grubbs钌催化剂 

· 非均相催化——苯环催化加氢

· 酶催化反应——核苷酸还原酶活性中间体结构 

· 酶催化反应——镍超氧化物歧化酶反应机理

化学反应与物质

· 金属配合物——配体间质子转移重排

· 金属配合物——新颖的12配位Mo-Zn配合物

· 夹心型金属配合物上配体与金属中心之间的轨道相互作用
· 稀土化合物的元结效应（agostic interaction）

· SN2型反应的活化能垒
· GIBBS——CH4气液平衡模拟
· 水分子二聚体之间的相互作用方式和氢键模型
新模块功能演示

· Multi-level模块计算实例

· 过渡态搜索(TSS) ——Al在Al30Li中的迁移

	Culgi 
	Prof. Johannes G.E.M. Fraaije，
	7日下午半天
	

	各种软件沙龙
	学员与各位主讲人

学术交流技术答疑
	7日晚上
	

	ADF2009
	王繁教授 
	8日上午半天
	

	钛基合金马氏体相变机制理论研究
	姜振益 教授 
	8日下午（约1个小时）
	

	MedeA-VASP  Wien2K
	陈博士 
	8日下午
	

	Scigress-ME Amber    Charmm 等
	张博士 
	9日上午
	

	ATK DFT-SE  Molpro     Spartan 等
	李博士     
	9日上午
	

	Crystal     Phonon   Govasp-VASP
	方博士
	9日下午
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