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石墨烯是一种具有广泛应用前景的

二维材料．铜表面化学气相沉积是

一种有效的生长制备石墨烯的方法．

通常，甲烷和氢气被通入到高温炉

中，并在铜表面沉积分解进而生长出

大面积的石墨烯．该过程反应复杂，

同时因为处于高温环境，实验上很难

得到石墨烯生长的微观图像．为了研

究石墨烯生长机理，李震宇课题组

利用第一性原理计算分析了各碳氢

物种在铜表面的稳定性并得到了相

关基元过程的动力学信息；基于这些

信息，发展了一些高效算法，采用动

力学蒙特卡洛模拟，给出了不同生长

条件下石墨烯生长的主要动力学路

径．这种结合高精度的第一性原理

计算与对复杂过程的直接模拟的多

尺度研究方法可普遍应用于其他二

维材料生长的研究中．封面图片简单

示意了铜表面化学气相沉积法生长

石墨烯所涉及的一些微观过程，包

括表面吸附、表面扩散、表面反应和

石墨烯边缘贴附等．详见李湃等人

文(p3419)．
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亮点述评芫患还胖

3391 有机单晶掺杂机制及其电致发光器件应用新突破

谢国华

科技前沿

3393 科学家倡仪：设立“世界流感日”

专题：理论计算化学

编者按

3394 理论计算化学青年人才涌现

帅志刚

进展

3396 非键体系中计算红外光谱学的发展与应用：量子与经典体系

翟羽，李佳芮，李辉

从分子动力学的角度回顾了在范德华复合物、掺杂量子团簇、掺杂经典

团簇与溶液体系等非键体系中理论计算红外光谱学的发展历程，并展望了

该领域未来发展趋势．
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3403 极化电荷设计调控纳米复合体系的能带结构

刘研，张国桢，江俊

聚焦新型光催化复合材料的设计和调控，系统地介绍了复合材料设计中通过体系能

带结构的调控实现有效的电荷分离的常用手段，包括构建肖特基结、p-n结等异质结

构和诱导界面电荷极化．

3412 强关联量子杂质体系的精确模拟

郑晓

研究复杂凝聚相体系中的局域量子态，对量子功能器件的构筑与设计有重要意义．本

文简述了本课题组如何从“开放量子体系”的角度出发，通过发展严格量子耗散理论与

精确数值算法，来研究一系列重要的强关联量子杂质体系．

3419 石墨烯在铜表面生长的多尺度理论研究

李湃，李震宇

石墨烯作为一种重要的二维材料，可通过在铜表面生长来大规模制备．第一性原理计

算结合动力学蒙特卡洛模拟，可以得到不同条件下石墨烯生长的主要动力学路径并

揭示铜表面石墨烯的生长机理．

评述

3427 大分子和凝聚相体系的快速量子化学计算：普适的基于能量的分块
方法的发展和应用

廖康，程正，李云志，赵东波，李伟，黎书华

介绍了本课题组提出的普适的基于能量分块量子化学方法的发展和应用，包括大体

系的基态能量、结构和性质、局域激发态的计算方法及周期性体系的算法．该方法

有望应用于多种类型的大体系的能量、结构、振动光谱、核磁化学位移及电子吸收

光谱等性质的计算．

3442 低维自旋电子材料的理论设计与调控

吕海峰，武晓君

低维度材料的出现极大地促进了自旋电子学的发展．第一性原理计算，作为研究低维

材料的有力工具，为设计和模拟新型自旋电子学材料，深入研究其中的物理机制提供

了宽广的平台．

3453 过渡金属配合物非绝热动力学模拟的新进展

刘向洋，崔刚龙

介绍了本课题组发展的基于含时密度泛函理论的广义最少面跳跃方法研究的一系列

过渡金属配合物超快的激发态动力学过程的微观机理．该方法为研究过渡金属配合

物的激发态动力学提供了强有力的理论工具．

论文

3467 一种基于蛙跳算法的高效分子动力学控温方法的统一方案

张志军，严康宇，刘歆子建，刘剑

发展了一种基于蛙跳算法的统一理论方案，能够用于发展方便高效的分子动力学控

温算法来模拟实际分子体系的经典(或量子)正则系综．在保持演化稳定性的同时能采

用尽量大的时间步长得到精确的构型边缘分布和动量边缘分布．
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论文

材料科学

3484 影响锂离子电池实际容量的材料因素

陈宁，王博，刘洋，王丽君，李阳，李福巢，赵海雷

锂离子电池材料实际容量受到广泛关注，它与理论容量有一定差距．由于脱锂前后化

学键变化复杂，很难确定差距的本征原因．本文提出利用脱锂前后能隙比较的方法估

算。并得到了材料基因组大数据统计规律的支持．

水利科学

3494 基于海气耦合模式的南中国海北部风暴潮模拟

伍志元，蒋昌波，邓斌，曹永港

基于大气模式WRF和海洋模式ROMS，构建南中国海地区海气耦合模式，针对实际台

风进行计算分析，揭示台风、风暴潮和风生流场的时空分布特征，为台风一风暴潮动力

特征提供科学认识．

建筑科学

3505 包头市室内环境与儿童普通感冒的相关性

毕璐瑶，金光，王丽芳，张寅平，laYl Sundell，何丽娟

孩子为何频频感冒并一直不见好转是学龄前儿童常见的问题．这可能与我们每日所

处的室内环境有关，凝结水、发霉等潮湿现象可能都是诱因．本文探讨了包头市学龄

前儿童普通感冒的患病率及其与现代住宅室内环境因素间的相关性．

▲伍志元等p3494
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