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摘要： 



未来科技要求材料能处于极端条件：应力、应变、温度、压力、光/辐照通

量、电场或磁场。本团队面向国家重大应用需求、国防建设与国家安全，结合理

论、实验和大规模数值模拟，研究极端条件下材料的“微观—介观—宏观”结构、

物性及其演化规律，从微介观尺度上加深对材料演化过程及变化机理的全新理

解，加深对理论和实验数据的自洽性认识，为进一步设计研发极端条件下高性能

材料奠定基础。 

在微观层次，开展第一性原理计算模拟和预测了体材料的常态物性、结构参

数随温度/压力变化规律（图 1）、晶格动力学、相变、等温线（图 2）、冲击绝热

线等，再现了实验数据，解释了冲击绝热线拐折等现象；还模拟和预测了材料表

面结构、气体小分子与表面作用的演化过程，水分子的催化作用（图 3），加深

了对材料表面腐蚀的机理性认识。 

 
图 1 金属 Be 结构参数随温度和压力的变化关系 

 

图 2 金属 Ce 的相变和静高压等温线 

 



 Ead = -1.36 eV αH2O@ -Pu2O3(111)     

 

图 3 H2O 在缺陷态 PuO2(111)及 α-Pu2O3(111)表面的解离行为 

在微细观尺度，采用经典分子动力学方法模拟了材料的剪切形变、位错的产

生与滑移、空洞成核机制（图 4）、材料固液相变等，加深了材料动力学演化过

程的理解和认识。 

 

图 4 拉伸单晶铜产生空洞的成核机制 

在介观尺度，采用位错动力学模拟了位错的相互作用，软化和硬化过程等，

为认识位错及其对材料力学性能的影响提供了参考。 

在宏观尺度，采用理论和模型方法，计算了材料宽区物性，多相物态方程，

炸药爆轰参数等，再现了实验数据；还结合弹塑性流体力学程序，模拟了材料冲

击卸载过程（图 5），解释了卸载速度剖面突变的实验现象，从而指导和优化了

材料的尺寸设计及数据分析等。 

 

实实验验  实实验验

多多相相结结果果  单单相相结结果果  

图 5 相变模型解释了卸载速度剖面突变的现象 

欢迎大家参加！ 


