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成果摘要： 

  将材料、物理、力学理论相结合，以基于量子力学的自下而上的物理力学理论为基础，将从头算理论、密度泛函理

论以及半经验算法等不同层次的量子力学模拟方法、分子动力学方法以及量子分子动力学方法与力学精神相结合，针对

关键纳米器件和系统中的物理－力学耦合效应、电致变形、电驱动、能量转换和耗散等一系列极为重要的物理力学问题

进行仿真计算和创新原理设计；在物理力学理论研究指导下，利用可加外场、控温、化学环境的多功能原子力显微镜技

术，碳纳米管束、薄膜试验技术和复合材料技术，试验尝试探索特殊纳米系统的特异物理力学耦合行为机理和规律。为

纳米智能材料和器件的开发利用提供新原理、新规律，促进纳米尺度物理力学研究的发展。 

纳米器件中能量转化与耗散问题的物理力学研究
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