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В данной работе исследуются применение и развитие математики в материаловедении. Нами рассматриваются конкретные примеры применения математики в аспекте оргaнической химии и моделировании. Материаловедение — это междисциплинарная наука, объединяющая такие фундаментальные дисциплины, как физика, химия и металлургия. Её ключевая цель заключается в оптимизации свойств и разработке новых функциональных материалов путём регулирования состава и структуры материалов. Математика как наука, изучающая количественные отношения, структуры, изменения, пространство и информацию, предоставляет инструменты и направления для исследований в области материаловедения.
Математика является основным инструментом для проведения научных исследований в области материаловедения. У неё есть множество примеров применения в данной сфере. Команда Пекинского университета использовала топологический анализ данных для тестирования свойств материалов: в прогнозировании чувствительности к дефектам средняя абсолютная ошибка (MAE) была относительно снижена на 55%; в прогнозировании поглощения газов в металлоорганических каркасах (MOF) точность модели R² была повышена с 0,74 до 0,85. Эти исследования продемонстрировали преимущества топологии — раздела математики — в познании свойств графических и пространственных структур.
Множество математических языков вдохновляют исследователей в области материаловедения. Множество абстрактных последовательностей в математике, такие как золотое сечение, числа Фибоначчи, последовательность Туэ-Морса, в настоящее время напрямую применяются в дизайне материалов. Характеристики, заключенные в этих математических структурах, открывают новые исследовательские пути в таких областях, как транспорт тепла и распространение света. Например, самоподобие в фибоначчиевых гетероструктурах обеспечивает рассеяние фононов на нескольких характерных длинах волн, эффективно расширяя диапазон подавляемых частот, что приводит к монотонному снижению теплопроводности с ростом порядка последовательности.
В заключение нужно отметить, что математические принципы предоставляют новые стратегии проектирования и способы мышления для исследований в области материаловедения от топологической оптимизации до математических последовательностей. Ряд исследований показывает, что применение математического языка в материаловедении позволяет объединить красоту математики с функциональными свойствами материалов, делая абстрактные математические концепции реализуемыми, а функциональные материалы — более эффективно развивающимися. В будущем эти две дисциплины продолжат своё интеграционное развитие, способствуя формированию нового научного понимания и технологическим прорывам.
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