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集成计算微纳米力学

华 中科技大学力 学系 ， 武汉 4 3 0 0 7 4的双层结构 中 。 釆用拉普拉斯变换方法求解 了这
一

问题 ， 研

工程结构分 析与 安全评估湖北省重点实验室 ， 武汉 4 3 0 0 7 4究 了热传导非局部参数 、 弹性理论非局部参数以及其他各个

建立 了氧 化锆 四方相单 晶 中 马 氏 体相变 的相场 法模材料参数对响应的影响 。

型 ， 模拟 了氧化错单晶 中椭圆裂纹周 围应力诱导相变产生和ｙｕｙｊ
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扩展 的微观过程 ， 探讨 了相变对椭圆裂纹端部位移和应力场

的影响 。
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过渡 金属化合物高硬度的微观设计
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－Ｅ 2 6 9 2 ｉ 上海海洋大学工程学院 ，
上海 2 0 1 3 0 6

两种分子模拟方法 （ＭＤ 和 Ｍ ＳＴ ） 优缺 点和应 用 的讨论 2 上海大学材料基因研究院 ，
上海 2 0 0 4 4 4

基于具有代表性过渡金属锇 、 铼和钨的高硬度硼化物体
中 国科学院力学研究所 ，

非线性力学 国家重点实验室 ，
北 系的系统研究提 出新型超硬材料的热 力学准则 ： 寻找在热 力
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＿学上最稳定 的高硼含量的过渡金属硼化物 。 采用 铬的硼 化物
为 了 揭不纳 － 微米系统的特殊的 力学行为 ’ 分子模拟计体系作为实例

，
预测 了ＣｒＢ

4 是潜在超硬材料 ， 在 目 前 已知
算在发现新现象和 阐 明 新机理方面 ， 具有和实验观测相互补过渡金属硼化物中 ， 它具有最低形成能和最小 泊松 比 。

充的不可替代的作用 。 ＭＤ 是最简单和最常用 的方法 ， 腿ｙ ｃｌ
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计算耗时长 ， 与有限元法结合时 ，
又往往 出现鬼力 ；

ＭＳＴ基

于统计热力学 ， 与 Ｃ ＳＴ结合可扩展到较大的纳 － 微米系统 ，

但是 ， 这种方法的
一

个基本假设是准静态 。 因此 ， 深入分析Ｂ ｚ ｗ二
ＳＴ
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两种分子模拟方法的特点 ，
扬长避短 ，

对实际应用和 发展新
应
＾

口致铁
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性原理计算

的分子模拟方法 ， 是十分重要的 。 本报告介绍了我们 课题组「
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近年来在这方面的相关进展 。江火
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采用第
一

性原理计算预测 了在不同应变作 用下 ， 铁 电材

ｒ ＳＴＡＭ 2 （ｍＡ 2 1Ｆ 2 ｆｉｔｎ料中 氧￥位在晶界 、 材料表面等不 同位置所诱导 的磁性 ； 基

力麵麵化細脈＿
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丨近 电 Ｐ － ｐｉ构 的对 手小

学工＾ 自旋电子轨道发生擁 ，
从而在材料内部产生非
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上海大学理学院 ， 上海 2 0 0 4 4 4零的磁矩 。
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北 京大学物理学院 ， 北京 1 0 0 8 7 1ｊ
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分析 了辐照缺陷对晶体塑性变形的影响 ， 建立 了细观尺

度上缺陷与位错空 间相互作用的辐照晶体张量塑性模型 ，
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时包含了温度效应 、 微纳结构 以及尺度效应 的影响 ； 基于弹浓度及应变作用下裡在石墨 中 的输运特性研究

黏塑性 自洽理论有效地考虑 了晶粒之间相互作用 ， 能够有效姬祥 、 张俊乾
2 ＇ 3

地预测多 晶材料的辐照硬化行为 。 1 上海市应用数学和力 学研究所 ， 上海 2 0 0 0 7 2
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上海大学力学系
，
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3 上海市力学在能源工程中 的应用重点实验室
，

上海 2 0 0 0 7 2
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性原理方法 ， 研究 了 不同浓度及应变下锂 离

微纳 尺度热弹耦合理论及其在考虑界面条件 的双层结构 中子在石墨中 的输运 行为 。 通过 ＣＮＥＢ 过渡态方法得到 了不

的应用同扩散路径下 的能量势垒 ， 分析计算 了浓度对锂离子扩散

尉亚军
，

田 晓耕的影 响 。 同时在施加不 同应变的条件下 ， 研究 了 3 0 0Ｋ 温度

西安交通大学机械结构与振动 国家重点实验室 ， 西安 7 1 0 0 4 9Ｆ锂在石墨中的输运特性 ，
揭 示了应变对锂离子在石 墨中扩

通过综合考虑 ＧＫ 热传 导理论和非局部弹性理论 ， 构 建散 的显著影响 。

了 非局部热弹耦合理论 。 作为应用 ， 将其用于考虑界面条件ｌｉｎｕ ｓ ＿ｌ ＠ 1 2 6 ． ｃｏｍ
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