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  我们发展了一种新的电子晶体学方程，对理解波函数和晶体势间的相互作用有着奇特的优势，发展了新的重正化群方法、转移矩阵方

法、微扰近似方法、密度泛函理论和sp3s*杂化理论等理论研究方法多角度研究了纳米结构及其材料的电子结构、电子输运等性能。 

  

● 研究成果 

☆ 纳米结构材料的电导特性  

  发展实空间重正化群和转移矩阵等理论研究方法，研究了纳米结构材料的粒度分布、界面结构、晶格畸变等因素对导电性能的影响，分
析了 hopping 电导、弹道电导和扩散电导等不同的导电机制，预示了新现象。 

  

☆ 纳米结构的理论模型及其电子性质 

  首次发展了 sp3s*杂化理论研究纳米碳管的能带结构，结果正确解释了相关实验现象，被 "J.Phys.C"审稿人认
为"interesting,timely and sound"。发展密度泛函理论研究 Ti 金属纳米结构的电子结构及其稳定性，得到了新的结构幻数，澄清了一
些实验事实（ JCP）。 

  

☆ 涉及纳米尺度样品的电子晶体学 

  发展了一种新的电子动力学衍射方法，比 POA 等传统方法精度和分辨率高出一个数量级，被"Ultramicroscopy" 杂志审稿人认
为"represent a significant advance in our understanding" 。 
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