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摘要
高压可以有效地改变物质内部原子间的相互作用，诱导高压结构相变的发生，形成高压新相，为发现新现象、发展新

 

理论提供有效途径。高压研究的核心问题之一是如何确定高压相的结构。超高压下，实验往往难以获得高质量的XRD 
谱，这给实验确定高压相结构带来了困难。马琰铭博士研究组最近发展了基于粒子群优化算法的晶体结构预测新技

 

术，在只给定材料化学组分和外界条件（如压力）下，可以合理确定材料的晶体结构[1]，并基于粒子群优化算法编制

 

了具有自主知识产权的晶体结构预测CALYPSO程序[2]。利用晶体结构预测技术结合高压实验，马琰铭博士发现了多

 

种高压相结构，获得了奇特的高压效应。本次报告主要讨论：1）发现金属钠在200 万大气压下相变为具有奇特双六

 

角密排结构的宽带隙半导体，这是首次发现的金属转变为绝缘体的高压范例 [3]；2）提出了一种碳的新型同素异构

 

体，单斜超硬结构(M-碳)，是后石墨高压相结构的重要候选[4]；3）利用CALYPSO技术确定了金属锂的高压绝缘相

 

结构，得到后续实验的证实[5]；4）利用CALYPSO技术确定了碲化铋的高压相结构，并实验发现碲化铋在高压下形

 

成了奇特的替代合金[6]。
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2001年毕业于吉林大学，随后到加拿大科学院，苏黎世高等工业大学，日本理化所，香港大学进行博士后和访问研究。
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2009年中国基础研究十大新闻，国家十一五重大科技成就展。马琰铭博士获得国际高压科学与技术协会授予的“高压科学杰

 

出青年学者奖—Jamieson Award”，获得教育部高等学校自然科学一等奖（第一完成人）、国家杰出青年基金、第十届吉林
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