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我所在无机材料的制备、性能与结构表征、及其工程化研究等领域具有良好的工作基础，在国际国内享有盛誉。近年来，材料科学与应用技术的发展对新材料的研发提出了更高的要求，计算材料科学与材料设计在无机材料的探索与应用研究中占有越来越重要的地位，引起了国际材料界的广泛关注。例如，在新材料探索中，高通量材料计算、机器学习技术与材料制备技术相结合，为材料新结构、新功能的发现提供了快捷通道；在材料开发、器件与系统集成中，结合力学、物理与化学过程的综合性能优化的多尺度计算为材料制备工艺的寻优、系统集成的优化、服役行为评估以及寿命预测等重要环节提供了强有力支撑。
经过多年的发展，集成计算材料研究中心（以下简称“计算中心”）已经建立了面向全所的高性能计算平台，配置了微观、介观、宏观的材料多尺度计算软件，并投入一定的创新经费支持所内各课题组从事计算材料相关的创新性尤其是合作性课题研究，对推动全所从事先进无机材料基础研究和应用研究领域的实验课题组与材料计算的有机结合和协同研究发挥了积极作用。计算材料方法已经在新能源与催化材料、生物材料、人工晶体、复合材料、无机涂层、功能陶瓷等领域得到广泛应用。“十三五”期间，我所获得多项国家重点研发“材料基因工程”专项资助。随着人工智能技术在科技领域应用推广，材料智能化研究已经成为研究所一个重要培育发展方向。
计算中心本着开放联合的运行机制，积极推进合作创新研究。在所科技发展部的大力支持下，计算中心2021年继续部署所创新科技项目，以提升我所在计算材料领域的创新能力。各课题组均可根据本课题组在研方向，在结合实验开展的微观、介观和宏观层次的材料结构—性能关系研究和材料设计等方向提出申请，重点鼓励机器学习、高通量计算与实验紧密结合在材料设计与优化应用研究，要求与计算中心科研人员联合申请。创新课题的研究期限一般为两年，资助额度为6～8万元，纳入上海硅酸盐研究所所创新项目管理。课题申请经本领域相关专家评审选优，被批准的课题，可优先利用包括机器学习方面的计算中心平台。

2021年部署的计算材料相关创新课题研究从2021年5月8日开始，本次申请截止时间为2021年6月4日，电子版申请书提交至秘书郑珊。
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