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内容概要

　　计算材料学以计算机技术为工具和手段，运用数值预测方法解决材料学中遇到的复杂问题。
《高等学校“十二五”规划教材：计算材料学》介绍计算材料学的内容，主要包括：材料研究中数学
模型的基本概念以及建立数学模型的基本步骤、原则和方法；常用于数值分析的有限差分方法和有限
元方法；计算机模拟过程中涉及的系综；适用于随机事件的蒙特卡罗方法；分子动力学方法；势函数
理论及模型；固体的扩散相变模型即相场动力学模型；能够处理复杂系统在离散空间?时间上演化规律
的元胞自动机方法。
还附有各种模拟方法在材料科学中的典型应用和代表性的例子。
　　《高等学校“十二五”规划教材：计算材料学》可作为材料科学与工程学科研究生和高年级本科
学生的教材，也可供相关领域科技工作者参考。
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章节摘录

版权页：   插图：   第1章 材料科学中的数学模型 科学研究的根本目的在于认识世界、改造世界。
然而，现实世界的绝大部分规律既不那么显而易见也不那么简单，以至于如果人们不借助抽象概念就
难以把握世界的本质规律。
科学抽象意味着借助模型研究现实世界某一方面的规律，通过设计和建立模型将真实情况简单化处理
，建立一个反映真实情况本质特性的模型，并进行公式化描述。
换句话说，模型就是用非常相似而简单的结构描述所研究的现实系统，所以，抽象化建立模型可以认
为是提出理论的开始。
 数学模型是数学科学连接其他非数学学科的中介和桥梁，它从定量的角度对实际问题进行数学描述，
是对实际问题进行理论分析和科学研究的有力工具。
数学建模是一种具有创新性的科学方法，它将现实问题简化，抽象为一个数学问题或数学模型，然后
采用适当的数学方法求解，进而对现实问题进行定量分析和研究，最终达到解决实际问题的目的。
材料科学作为21世纪的重要基础科学之一，通过建立适当的数学模型对实际问题进行研究已成为材料
科学研究和应用的重要手段之一，从材料的合成、加工、性能表征到材料的应用都可以建立相应的数
学模型。
 本章主要介绍数学模型的基本概念，建立数学模型的基本原则、步骤和方法，同时给出一些与材料科
学有关的建模实例。
 1.1 数学模型 1.1.1 数学模型的概念 关于模型，尽管已有很多论文和专著，但只有很少几位作者涉及模
型的基本概念和本质特征。
例如Rosenblueth和Wiener于1945年在其著述中对这一方面做出了引人注目的贡献；1986年，Koonin对
模型的哲学问题进行了讨论；1995年，Bellomo和Preziosi对模型概念给出了一个简明的数学定义。
 科学的发展离不开数学，数学模型在其中又起着非常重要的作用。
无论是自然科学还是社会科学的研究都离不开数学模型。
人们所接触到的数学模型，在物理学中最典型的莫过于力学中的牛顿三定律。
此外在社会科学领域也存在着大量的数学模型，如马尔萨斯的人口模型、马克思描述生产基本规律的
数学模型。
这些反应某一类现象客观规律的数学式子就是这些现象的数学模型。
 那么，怎样给数学模型下一个定义呢？
 通常把客观存在的事物及其运动形态统称为实体，模型是对实体的特征及其变化规律的一种表示或抽
象。
数学模型就是利用数学语言对某种事物系统的特征和数量关系建立起来的符号系统。
 数学模型有广义理解和狭义理解。
按广义理解：凡是以相应的客观原型（即实体）作为背景加以一级抽象或多级抽象的数学概念、数学
式子、数学理论等都叫做数学模型。
在应用数学中所指的数学模型通常是按狭义理解的，而且构造数学模型的目的仅在于解决具体的实际
问题。
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编辑推荐

《高等学校"十二五"规划教材:计算材料学》主要讲述了计算材料学以计算机技术为工具和手段与运用
数值预测方法解决材料学中遇到的复杂问题。
《高等学校"十二五"规划教材:计算材料学》可作为材料科学与工程学科研究生和高年级本科学生的教
材，也可供相关领域科技工作者参考。
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