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前言

　　随着计算机技术的发展，计算材料学正成为材料研究领域的重要分支。
除了日益增多的流程参数的计算机控制外，通过计算机模拟，深入研究材料的结构、组成及其在各物
理、化学过程中微观变化机制以达到材料成分、结构及制备参数的最佳组合，即以材料设计为目的，
已成为材料科学发展的热点。
　　材料计算与设计有两大特点：第一是具有“前瞻性”和“创新性”，能在更为广阔的范围内进行
创新探索。
例如，在诺贝尔物理学奖获得者江崎玲于奈（Leo Esaki）等提出设计半导体超晶格新概念之后，量子
结构的半导体激光器及其他光电子器件取得惊人进展。
第二是计算机可以模拟进行现实中不能或很难实现的实验，女口材料在极端压力、温度条件下的相变
，模拟原子及以下尺度的研究等，而且可以验证已有理论，也可以根据模拟结果修正或完善已有理论
，并可以从模拟研究结果出发指导、改善实验室实验。
因此，材料计算与设计已成为除实验和理论外解决材料科学中实际问题的第三个重要组成部分，使材
料的研究跳出了传统的“炒菜法”而发展为基于原理的方法。
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内容概要

　　《材料设计理论及其应用》从材料设计的基础出发，重点介绍了材料设计基本方法：蒙特卡罗法
，有限元法，第一性原理法，人工神经网络的设计思想、步骤和方法，详细介绍了这些基本方法的相
关数学内容，同时，从应用角度介绍了这些方法在材料设计中的设计实例。
　　《材料设计理论及其应用》适用于从事材料科学、化学、物理学、应用数学方面及其相关行业的
科研人员，也可作为高等院校相关专业研究生及高年级本科生的参考书。
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