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本书是运用现代观点和方法处理微观尺度上材料的原子和电子结构的优秀教材。全书内
容分为两部分。第一部分从密度泛函理论出发，详细讨论晶体中的电子和声子理论及其
处理方法，阐明它们对固体的结构和物性的影响，包括固体的电学性质、光学性质、磁
学性质以及超导电性等。第二部分详细讨论固体中的缺陷，包括点缺陷，位错、表面和
界面，此外还对固体理论中很多现代论题做了较深入的分析，例如准晶、非晶态固体、
聚合物、金属和超导团簇、碳纳米管和生物高分子等。附录提供了阅读本书所需要的全
部背景知识。每章均附有习题以及建议进一步阅读的文献，方便读者尽快掌握相关领域
的研究前沿。本书特色：（1）由一个作者完成，内容系统全面。（2）物理图像和数学
公式并重，大量使用图表说明问题。（3）对能带论的描述全面清晰，例如讨论了能带
图，其与材料的几何特性的联系，能带结构的物理起源等，这些都是进一步研究材料的
电子结构和物理性质必备的基础知识。（4）附录提供了全面的背景知识，内容自成体
系。
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