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情形 ， 给出 多级孪 晶片层结构金属材料的应力应变关系 。
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纯镁中滑移与孪晶 变形 的位错动 力学模拟
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接着 ， 通过应变梯度理论验证模拟得到的结

针对纯镁中位错与拉伸孪 晶界提 出 了
一

个全面 的相互论 ， 并利用模拟结果理解和确定连续背应力模型 中 的特征长

作用准则 ， 并且引 入到 了三维位错动力学方法中 。 此外 ， 针度参数 ，
最后 ， 建立

一

个理论模型预测涂层微柱中 的流动应

对多 晶体 ， 作者也引 入了
一

个与实验结 果相吻合的晶 界模型力演化 ， 通过分析涂层的应力分布和位错穿透过程 ， 研究涂

来模拟晶界的强化效果 。层失效机制 。
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应用分子动力学方法 ， 分析 了石墨烯条带与单壁辅助纳

米碳管的相互作用 。 考虑不同缺陷分布的石墨烯条带与辅助
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自组装与石墨職面缺陷含量密切相关 ， 分析了 不同缺陷含
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雜管形成的影响 。
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固体 电极／电解质溶液系统的跨尺度计算模拟研究基于第
一

性原理的二维石墨烯和氮化硼弯 曲 刚度计算
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利用新发展的 第
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有净电荷的二硫化钼 和石墨烯两种材料在 电解质溶 液中 的 3 7 8 3 0

力 学和 电学性质进行 了 计算 。 使用第
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性原理／
连续介质耦基于 密度泛函摄动理论 ， 采用 Ｑｕａｎ ｔｕｍ Ｅｘｐ ｒｅｓ ｓｏ软件 ，

合的方法计算了 石 墨烯量子 电容 器和系统经典 电容器的大计 算了 不同张应变幅度 （
0￣ 0 ． 2

） 下 的石墨烯的声子色散关

小 ， 给出 了极其简单 的经验公式 。系
， 计算的无应变色散关系与实验吻合 。
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