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摘要： 
 

 局域结构缺陷及其运动行为以

及多化学元素的协同效应极为敏感

的影响或决定结构材料的基本力学

特性。局域缺陷的电子结构及能量学

参量，如何影响材料宏观物性，既涉

及材料成分设计问题也蕴涵着深刻

的科学问题。基于多尺度能量密度算

法及跨层次物理参量解析传递方法

的应用以及在大尺度计算中尚在探

索的问题，对材料与数学交叉提几点

思考！ 
 

欢迎大家参加！ 


