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Abstract 

: 

 

材料是人类社会的物质基础，实现材料的按需设计是一直以来人类的终极梦想。借助以量子力

学为基础的第一性原理计算方法，人们打开了在短时间内精确预言无机晶体材料的性质的大门

。借助高性能计算和数据信息化技术的发展，中科院物理研究所将材料计算科学推进到了高通

量计算和大数据时代。本次报告将呈现，物理所近期在材料数据库领域的进展，讲述我们如何

建设一套源自物理所的无机晶体材料计算数据库: atomly.net 。atomly数据库包含了17万+个无

机晶体材料的第一性原理计算结果（包含电子结构信息：DOS + energy bands），数据的数

量和质量已经和其他世界知名数据库比肩。 
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