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摘要： 

Maggs 和 Rossetto 于 2002 年提出了一种基于高斯法则、适用于

带电体系且计算复杂度为 O(N)的局部化蒙特卡洛模拟方法。该方法

包含两个自由度：带电分子的构象和电场。在本报告中，我们将讨论

执行该方法中涉及到的两个重要问题：移动带电分子的接受概率问题

和相空间中抽样的各态历经问题。提出一种基于电场叠加原理且简单

有效的方法改进带电分子移动的接受概率；并且提出一种称之为“开

放回路”的电场更新方法，使得相空间中的抽样实现各态历经。应用

该改进的分子模拟方法，我们研究了介电非均匀界面对电解质水溶液

双电层结构的影响。分子模拟结果跟我们先前的理论工作近乎完美吻

合。最后，我们运用该改进的分子模拟方法针对介电非均匀界面对聚

电解质吸附性质影响进行了研究，并发现介电非均匀界面（镜像电荷

效应）对聚电解质吸附行为有非常重要的影响（发现在介电非均匀性

的影响下，聚电解质吸附行为呈现出“一阶相变”的现象）。 

 

报告人介绍： 

   江剑，2014 年 12 月在北京化工大学获得工学博士，博士期间课题主要是围绕经

典密度泛函理论在复杂流体体系中的应用，2012 年-2013 年在加州大学河滨分校交流期

间主要从事非均匀电解质溶液的热力学性质以及超级电容器充放电的理论研究。2015

年 1 月至 2018 年 11 月，在加州理工学院从事博士后研究工作，研究领域为高分子物理。

2018 年 12 月-至今，任中国科学院化学研究所高分子物理与化学国家重点实验室研究

员，主要从事非均匀聚电解质体系的理论与模拟研究。 

欢迎大家参加！ 


