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工作动态

“东方”超级计算系统助力探索低维纳米结构
材料构建新策略

由于具有独特的光、电、磁、机械等性能，低维纳米结构材料在

纳米器件制备中具有广阔的应用前景。近年来，我中心高性能计算部

对吉林大学吕中元/朱有亮团队进行了持续的技术支持，完成了用户自

研分子动力学模拟软件PYGAMD/GALAMOST在“东方”超级计算系

统上的移植与优化，有力的保障了用户团队对不同结构和形态低聚物

形成过程的研究，帮助研究人员通过系列反应力场动力学模拟深入探

讨低维结构调控因素和形成机理，明晰了纳米结构形成的浓度依赖物

理本质，并为纳米材料器件的高质量设计开辟了新途径。

该研究成果发表于高分子及化学领域权威期刊Macromolecules，

获国家重点研发计划项目、国家自然科学基金重点项目、面上项目等

资助。中心高性能计算部为该工作有效利用中国科学院算力互联网算

力资源开展研究提供了技术支持，获用户致谢。
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下一篇:“东方”超级计算系…

单体浓度和动力学扩散对结构形态的调控

相关成果：X. K. Yu, R. Shi, L.L. Zhang, H.Y. Zhao, Y.L. Zhu, and

Z.Y. Lu, Kinetics of On-Surface Oligomer Formation Controlled

by Concentration, Macromolecules,DOI:

10.1021/acs.macromol.3c02153.
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