
A. 课程名称 

计算凝聚态物理选讲/Selected Topics in Condensed Matter Physics 
 
清华大学高等研究院-2019 年秋季学期 
 
主讲教师：刘峥 （email: zheng-liu@tsinghua.edu.cn） 
助教：梁力 （email: liangl16@mails.tsinghua.edu.cn） 

B. 基本定位 

由于研究对象的复杂性，数值计算或模拟在现代凝聚态物理研究中已经成为与实验和理
论一样不可或缺的一环。计算大体上居于实验和理论之间，既可以看作是一种计算机实验，
又可以看作是一般理论对于具体问题的定量求解。计算因此也发挥着联系实验和理论的桥梁
作用，进而反过来解释和指导实验观测，启发和检验顶层理论设计。 

 
作为伴随计算机技术发展而开拓出的一条新的研究途径，计算凝聚态物理研究按逻辑顺

序可以划分为以下几个组成部分： 
 

1. 对于感兴趣的凝聚态体系的某类性质建立可以计算的理论模型 
2. 发展用于求解理论模型的数值算法 
3. 开发计算机程序以实现数值算法 
4. 利用计算机程序数值模拟凝聚态体系 
5. 对于计算结果的分析、统计及可视化处理。解释实验，理解物理 
6. 基于计算结果检验理论模型的正确性或适用性，修正改进理论模型 

 
本课程的课堂讲授环节主要侧重 1 和 6，课后作业则主要针对 4 和 5 方面的能力加以训

练。对于 2、3，我们只概述其中的基本思路，比较不同数值算法和程序实现的优缺点，而不
涉及细节和具体的编程技巧。一个基本的出发点是：这门课程主要面向计算工具的使用者，
而非写作者。因此只要能够获取成熟的算法库或程序包（它们往往凝结了一个专家团队数年
甚至数十年的努力），我们就尽可能地利用前人的成果，没有必要自己从头开始编写计算程
序。在这样的定位下，我们希望这门课程不仅可以作为计算凝聚态方向研究生的入门引导，
也能使实验和理论方向的研究生能比较快的掌握一些实用的计算技能。对于那些有兴趣的高
年级本科生，我们希望这门课程可以通过一个独特的视角展示凝聚态物理的整体面貌。 

 

C. 内容简介 

这门课程总体上是在第一性原理计算的框架下展开的，但又努力试图突破密度泛函理论
的限制，在更一般的意义上阐释计算中蕴含的物理。课堂讲授的内容很大程度上是针对经典
文献的选讲和讨论。我们遴选了从 1989 年起到 2019 年为止的 25 篇文献作为课程的主干脉



络，这其中有 14 篇发表在物理学最负盛名的综述类期刊 Reviews of Modern Physics 上，SCI
总引用次数超过 10 万。就个人品味而言，我认为这些论文可以反映本领域过去三十年最重
要的成就和人物。再由这些论文中的参考文献延伸出去，学生应该可以从“计算”的视角一
窥凝聚态物理的全貌。 

 
课程的另一条脉络基于计算材料领域的著名开源项目 abinit。这个项目汇聚了以欧洲为

主多个国家的材料计算研究组，形成了一个活跃的源代码开发社群，并撰写了详尽的上机实
验文档。我们从中选择了 13 个具体的上机算例，作为理论讲解的补充，使学生能够学以致
用，进而掌握一些未来科研工作中有用的基本技能。 

 

D. 教学大纲 

I. Elementary electronic structure（共 24 学时） 
• An overview of computational condensed matter physics (3 学时) 
• A toy model: hydrogen molecule (3 学时) 
• Fundamentals of density functional theory (DFT) (3 学时） 
• Homogeneous electron gas and quantum Monte Carlo (4 学时） 
• Important numerical considerations (4 学时） 
• Magnetism in an itinerant picture (3 学时） 
• Spin-orbit coupling and pseudopotential (4 学时） 
 
II. Geometric phase and polarization（共 12 学时） 
• Geometric phase and band topology I (3 学时） 
• Geometric phase and band topology II (3 学时） 
• Wannier function and polarization (3 学时） 
• Maximally localized Wannier function (3 学时） 
 
III. Many-body properties（共 12 学时） 
• Density functional perturbation theory (3 学时） 
• Electron-phonon coupling (3 学时） 
• Constructing Green’s functions on top of DFT (3 学时） 
• Strong correlation and dynamical mean-field theory  (3 学时） 

E. 考核方式 

课上会随堂布置 abinit tutorial（https://docs.abinit.org/tutorial/）中的相应内容，请大家
课后自行上机练习，学期结束前从中选择 4 次写成详细的实验报告。报告示例参见：
https://www.labxing.com/lab/496/data。关于 abinit 的安装，参见课程文件-上机手册-软件
配置。同学亦可采用自己熟悉的其他程序包完成实验。 
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