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前言

计算物理学是物理学中实验物理学与理论物理学两大分支外的第三大分支。
它是以现代计算机为工具，应用适当的数学方法，对物理问题进行数值计算及分析、对物理过程进行
数值模拟的一门新的物理学分支学科，是物理学、数学与计算机科学三者相结合的交叉、综合学科。
计算物理学自20世纪中期诞生以来，它在研究复杂物理体系和近代科学技术的重大发明中所显示出的
无法替代的作用及强大的功能，日益被人们所认识和重视。
经过半个多世纪的不平凡发展历程，随着现代科学技术的高速发展与复杂体系研究的不断深入，计算
物理学及由此拓展而成的科学计算，已发展成为除了理论与实验之外的第三种研究手段，它在当代科
学技术和工程应用领域研究中的重要性已经日益明显地体现出来。
计算物理学作为物理学的一个独立分支，不仅与传统的实验物理学及理论物理学一起成为现代物理学
的鼎立三足，而且深入现代的实验物理与理论物理之中，发挥着从未有过的独特作用。
理论物理没有计算物理学支撑，研究难以深入；而实验物理不用计算物理的方法对实验数据进行处理
，也很难甚至无法从复杂的测量结果中得到有用的物理信息，计算物理学已成为现代物理学的基石。
因此当代物理工作者，无论是进行理论物理研究，还是从事实验应用研究，都必须掌握计算物理的概
念和方法，具备计算物理应用能力。
同样，计算物理学工作者不仅需要具有坚实的理论物理基础、熟谙实验物理方法，更重要的是需要掌
握计算方法和应用现代计算机，解决科学前沿领域和重大工程技术中传统的理论解析方法及目前实验
技术无能为力的问题。
这种多学科交叉的复合型计算物理人才的教育与培养，是我国国民经济建设各个方面，特别是我国高
科技事业发展的迫切需要和国防科技事业的强劲需求，计算物理学的教育和计算物理学教材建设也就
显得十分重要了。
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内容概要

本书详细地阐明了作为理论与实验物理之外的物理学第三大分支一计算物理学的基本概念、研究内容
与研究方法，从计算物理学包含的物理问题的数值计算和数值模拟两个方面出发，具体叙述了物理数
据拟合、插值，物理研究中常微分方程、偏微分方程的数值计算及分析研究，物理问题的随机模拟方
法一蒙特卡罗方法和确定性模拟方法一分子动力学方法；而且对物理研究中常用的方法如傅里叶变换
、最优化方法包括遗传算法以及辛算法作了有特色的介绍。
书中还给出了相应的应用实例。
本书立足于从物理问题出发，以物理结论为归宿，使物理研究遵循的基本规律从概念、原理、模型、
方法到结论和应用得到较完整的体现。
作者基于其多年的教学与研究实践，对书中某些重要的抽象的数学方法所蕴含的深刻内涵作出了独特
的物理诠释。
    本书内容丰富、范围广泛、叙述简明，适合于高等学校、研究院所物理类高年级本科生和研究生用
作教学用书，也可供物理学科以外其他科技、工程领域的师生及科研工作者参考。
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作者简介

顾昌鑫复旦大学教授、博士生导师。
中国计算物理学会理事、荣誉理事，上海分会理事长。

    毕业于复旦大学物理学系。
毕业后留校，先后在物理学系、光学系、材料科学系任教。
1983—1985年作为诺贝尔物理学奖获得者杨振宁教授CEEC FeUow在美国纽约州立大学石溪分校(SUNY
at Stony Brook)物理学系合作研究；1989—1991年在美国纽约州立大学石溪分校与布法罗分校(SUNY
atBuffalo)物理学系作为访问教授从事合作研究。

    长期从事电子物理和计算物理教学及研究工作。
早年从事微波电子学、激光大气传输和通讯等方面的教学与研究。
1970年后开始从事电子光学CAD研究国内率先开展的电子光学系统最优化设计研究。
近年来从事计算与模拟物理、计算材料科学、近代电子光学及物质微观结构等方面的研究、教学工作
。
专长于计算与模拟电子物理学、电子全息与电子光学及其CAD和可视性最优化设计，以及物质微观结
构的XAFS分析等方面的研究。
主持的科研项目“电子光学CAD和最优化设计问题”获1986年国家教委科技进步二等奖。
代表性著作有《电子光学》和《计算物理学》等，  《电子光学》获1995年国家教委第三届全国高校优
秀教材一等奖和上海市高校优秀教材一等奖，  《计算物理学》获1989年上海市优秀图书二等奖。
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章节摘录

插图：研究体系的复杂性，就理论物理范畴而言，表现在以下方面的变化和发展：(1)由单体问题转变
到多体问题；(2)由线性系统发展到非线性系统；(3)由低维体系到高维体系；(4)由标量系统扩展到矢
量系统；(5)由常微分方程转变到偏微分方程；(6)由低级微扰转变为高级微扰；(7)由理想简化模型扩
展到实际复杂模型；(8)由单一物理学科发展到综合学科(与化学、生物、医药、工程等相结合)的研究
。
体系的复杂性在实验物理中则表现如下：(1)研究对象和范围的拓广：从宏观到微观，从低速到高速，
从稳态到暂态，从常温到极温(低温、高温)，从常压到极压(低压、高压)等；(2)研究手段的极限精度
更高，设备更庞大等。
研究体系的复杂性，涉及十分复杂的非线性方程组，需要在短时间内进行大量复杂的数值计算，使传
统的解析方法不敷应用，甚至无能为力；通常的实验设备和手段也勉为其难，而借助于计算机进行研
究往往是唯一可能的方法。
复杂性是科学进展的必然结果，计算物理学的产生和发展也就成了必然趋势。
计算物理学是以计算机和计算机科学技术为工具和手段，应用适当的数学方法，对物理问题进行数值
分析与研究、对物理过程进行数值模拟研究的一门新的学科，是物理、数学和计算机应用三者结合的
产物。
由于计算物理学的性质、研究方法和它所需的研究设备等方面与传统的实验物理和理论物理两大分支
有着明显的差异，从而发展成为物理学的新的独立分支——物理学的第三大分支。
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编辑推荐

《计算物理学》：普通高等教育“十一五”国家级规划教材
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