附件：

 “功能导向晶态材料的结构设计和可控制备”

重大研究计划2012年度项目指南

晶态材料是长程有序固态材料的总称，具有结构有序稳定、构效关系清楚、本征特性多样、物理内涵丰富、易于复合调控等特征。晶态材料研究正在向以功能为导向，通过结构设计和可控制备获得所需应用特性材料的方向发展。

一、科学目标

本重大研究计划以晶态材料为研究对象, 以宏观性质(光、电、磁及其复合性能)与微观(电子、分子、聚集态)结构之间内在关系为主线,旨在揭示决定晶态材料宏观性质的功能基元及其在空间的集成方式,发展功能基元理论,深化对晶态材料功能特性和功能基元本质的认识;开展具有重大科学意义和应用前景的功能晶态材料的设计、合成、制备、表征和应用探索研究,为实现晶态材料功能导向的结构设计和可控制备提供新理论、新方法与新材料体系,推动相关学科的发展。 

本重大研究计划以晶态材料的关键基础科学问题为核心，充分发挥化学、物理、材料和信息等多学科交叉合作的优势，注重创新性和前沿性，着力提升我国材料研究的综合实力和自主创新能力，凝聚和培养具有国际影响的人才队伍，为国民经济和社会可持续发展作出重大贡献。

二、核心科学问题与2012年度重点资助的研究方向

本重大研究计划围绕决定晶态材料特性的关键功能基元、晶态材料宏观功能与微观结构的关系和基于功能基元晶态材料的设计原理和可控制备三个关键科学问题开展研究工作。2012年度重点资助以下方面的研究工作： 

1．晶态材料功能基元、构效关系及其规律的研究。 

围绕晶态材料功能基元的结构特征，重点开展以下工作： 

（1）建立与发展新的理论方法，在多层次多尺度上计算、模拟和预测材料的结构与性质（如磁性、电性和光学性质），探索和揭示晶态材料功能特性的起源及其关键功能基元。

（2）揭示晶态材料功能基元（电子、原子、离子、分子、基团和畴结构与相结构等）间的相互作用方式（如共价键、离子键、配位键、氢键及弱相互作用等）与其性能（包括光、电、磁及其复合功能）的关系，阐明晶态功能材料宏观对称性与性质之间的关系。 

（3）系统开展晶态材料的功能基元组装、修饰和光/电/磁性质调控等研究,观测相关体系在外界扰动(磁场、电场、光场、温场、力场等)下的物性响应，探讨晶态材料中电子输运、磁有序和能量转换等基本问题,寻找具有实用价值的功能调控方法。

2．功能导向新型晶态材料的设计。

根据结构与功能之间的关系及其规律，设计和合成新型晶态材料，重点开展以下工作： 

（1）基于功能基元及材料体系理论，发展“分子工程学”、“晶体工程学”等方法，开展计算材料学研究，指导材料设计工作。 

（2）设计和合成具有关键功能基元和特殊结构的材料体系，研究其在非线性、激光、发光、电、磁及复合性能等方面的特性，揭示结构与性能间的关系，发现新型晶态功能材料。 

3．新型晶态功能材料的可控制备与表征。 

发展晶态功能材料的合成、制备和表征新方法，重点开展以下工作： 

（1）系统发展功能基元的组装方法和技术，通过功能基元的结构优化和裁剪，制备新型功能晶态材料。通过结构调控实现特定结构晶态材料的可控生长,实现功能的增强与复合。 

（2）发展极端条件下的合成新方法，重点研究亚稳相晶态材料及薄膜、界面结构材料的制备技术。 

（3）建立功能基元及材料的探测与表征新方法，重点发展原位、实时、微区结构的测量技术，表征晶态材料的相关性能。鼓励利用国家大科学装置进行晶态材料的物性和机理研究。 

4．功能导向新型晶态材料。

基于我国在相关研究领域的优势，结合上述研究内容，着重开展以下体系的研究： 

（1）光学和发光材料：重点研究新波段和新结构类型的激光和非线性光学晶体材料，白光和上转换发光材料，基于配位化合物和人工微结构的光学和发光材料等。 

（2）电、磁功能材料：研究新结构类型的具有电、磁功能的非金属晶态材料。重点研究电光、压电和磁性材料等。 

（3）复杂体系及功能复合材料：研究具有电荷、自旋、轨道和晶格间相互作用的复杂体系功能材料和功能复合材料。重点研究非常规超导材料、新型磁电阻材料、巨热电材料、光电转换材料和光功能复合晶体材料等。

三、2012年度申请要求与资助规模

2011年度资助项目在研究方向、研究内容和研究思路等方面总体上体现了本重大研究计划的宗旨和指导思想，但是也有一些申请项目缺乏理论与实验的结合，缺乏不同相关学科的交叉融合以及缺乏对晶态材料功能基元、构效关系及其规律的探索等，未能体现本重大研究计划“功能导向与结构设计”的基本要求。

2012年度的项目申请必须强调功能导向和结构设计的要求，进一步加强化学、材料、物理、信息等学科间的交叉和融合，鼓励理论与实验的紧密结合，深化对晶态材料功能基元的结构特征的探索研究。申请人应注意项目申请与“可控自组装体系及其功能化”等相关重大研究计划的区别。本重大研究计划不受理有关纳米材料研究的项目申请。
本重大研究计划主要以“培育项目”和“重点支持项目”的形式予以资助，两类项目在要求和资助强度上有所不同。对原创性强、挑战性大，但相关工作基础相对薄弱的申请将以“培育项目”形式予以资助，其中对有学科交叉特色的申请将予以优先支持；对有很好研究基础和积累，有明确的重要科学问题，同时具有实质性学科交叉特点的申请将以“重点支持项目”形式予以资助，同时要求有不同学科研究队伍的共同参与项目研究。所有项目申请必须体现功能导向与结构设计的基本要求。

2012年度拟资助“培育项目”约20项，资助强度约70万元/项，资助期限为3年；拟资助“重点支持项目”约5项，资助强度约300万元/项，资助期限为4年。2012年度资助总经费约3 000万元。

四、遴选项目的基本原则

为确保实现总体目标，本重大研究计划鼓励： 

（1）具有原始创新思路和独具特色的探索性研究； 

（2）与总体目标紧密相关的关键科学技术问题研究； 

（3）化学、数理、材料和信息等学科的交叉合作研究； 

（4）吸收海外优秀科学家参与的国际合作研究。
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