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内容概要

　　《材料设计》分别讲述了材料设计综述、探索非线性光学晶体的分子设计学方法、原子相互作用
势及材料性能预测、聚合物材料的设计研究等。
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作者简介

　　熊家炯，1933年生。
清华大学教授，博士生导师。
1960年毕业于前苏联列宁格勒工学院工程物理系，80年代中期在美国麻省理工学院（MIT）物理系访
问。
曾任清华大学物理系主任、清华大学理学院常务副院长、清华大学先进材料国家教委开放实验室主任
等职。
1987-1994年任国家高技术（863）新材料领域专家委员会常委，1987-1991年任国家超导技术专家委员
会委员，在正电子湮没理论研究、半导体超品格电子结构、材料设计研究、低维量子结构特性与计算
设计等方面，先后获教育部（国家教委）科技进步奖4次、国家自然科学奖二等奖1次。
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章节摘录

　　第1章　材料设计综述　　熊家炯　朱嘉麟　　1.1 什么是材料设计　　材料设计（materials design
），是指通过理论与计算预报新材料的组分、结构与性能．或者说，通过理论设计来“订做”具有特
定性能的新材料。
这当然说的是人们所追求的长远目标，并非目前就能充分实现的。
尽管如此，由于凝聚态物理学、量子化学等相关基础学科的深入发展，以及计算机能力的空前提高，
使得材料研制过程中理论和计算的作用越来越大，直至变得不可缺少。
1995年美国国家科学研究委员会（National Research Council，缩写为NRC）邀请众多专家经过调查分析
，编写了《材料科学的计算与理论技术》这一专门报告，其中说：“materials by design”（设计材料）
一词正在变为现实，它意味着在材料研制与应用过程中理论的份量不断增长，研究者今天已处在应用
理论和计算来“设计”材料的初期阶段。
　　⋯⋯
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