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“寻找更硬更强的轻元素超硬材料”

孙弘 教授

上海交大物理系

Abstract

高性能大规模计算科学随着计算机技术，特别是PC 

 

Cluster技术的快速发展，已衍生出计算

 

物理、计算化学和计算材料物理等重要学科。报告首先将简单介绍如何用以密度泛函理论

 

为基础的第一性原理方法计算研究材料的理想强度。然后作为应用，我们将主要介绍超硬

 

材料研究领域以下两个研究方向的最新进展：（1）如何寻找比金刚石更硬更强的新材

 

料；（2）硼元素超硬材料中共价键的“软化”现象。金刚石是地球上目前已知最硬的材料，

 

我们能否寻找或合成比金刚石更硬的材料，这一直是超硬材料研究领域的挑战。超硬材料

 

一般由轻元素（B、C、N）构成，因为这些轻元素原子相互之间形成结合力强、键长短、

 

方向性高的共价键。但我们的计算研究发现有些轻元素原子形成的共价键，如最新发现的

 

硼　‐相超硬结构中的硼原子共价键，却可以发生明显的软化，其共价键完全失去了强度

 

高、方向性强的基本特征。
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究方向是超硬材料强度的第一性原理计算研究等等。
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