
工業材料雜誌

255期
03/2008

材料設計專題導言

136

No. 255
03/2008
Industrial Materials Magazine

「在紙上設計材料，最佳化其組成及製程步驟，以達到特定應用所需要的性質，已經

是材料研究者長久以來的夢想。」－MIT的 Ceder教授在 Science (1998)的一篇文章如是說。

數世紀以來，科學家及工程師運用自然現象的數學模式，藉以強化科學及工程之理論

基礎﹔但直到現代計算方法及電腦的發明，大部份所發展的理論模式才得以被充分運用及

發揮。自二次世界大戰以來，計算方法及工具的進步改變了全世界科學及工程的進行方式。

今天，固體力學、電磁學、熱傳、流體力學、電漿物理、分子動力、量子力學以及其他科

學範疇之理論，業已經由計算方法及電腦的快速進步，根植於各種工程設計、製造，以及

廣泛的自然及人造現象研究。

材料科技的進步，往往是許多工業產品革命性進步之關鍵﹔例如：矽半導體材料淘汰

了真空管，帶來新的電腦資訊電子時代。材料科學與工程是高度複雜、多領域整合的，材

料的研發橫跨物理、化學、材料、化工、機械、電子、電機等各種學門。因此，從材料設

計、製程到產品應用，各個學門領域所發展之理論模式及更進一步的電腦輔助設計、分析

及製造，統稱電腦輔助工程，在材料的研發領域中集其大成。

工研院材化所長久以來為加速材料的開發與應用，戮力於電腦輔助工程技術之培養。

我們建構了具有超高傳輸速率之平行運算叢集電腦，並建置國際最先進的量子力學計算和

分子動力計算軟體、自行發展之高效能流體動力計算軟體，以及其他跨領域計算軟體業已

成功地應用於透明導電氧化物、奈米複合透明基板材料、燃料電池、相變化記憶體等之設

計開發。

材料之性質取決於其組成及微結構；為了兼顧材料應用所需被滿足的多種性質及可製

造性，利用有機分子及無機物共同組成的複合材料，是一個主要的材料設計方向。本期「材

料設計」專題，報導複合材料微結構影像分析及傳導性質計算模型技術，藉由電腦影像處

理材料的電子顯微鏡圖片，量化分析材料之微結構。一方面可用該量化資料與材料性質之

關係作為品質控制之依據，另一方面可用該真實微結構建立模擬模式，並透過計算探討改

進設計之方向。另外，由於再生能源開發的殷切需求，熱電材料受到注目，本專題因而特

別報導以量子力學計算篩選熱電材料之設計方法。
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