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摘要： 

材料结构的预测和建模是材料模拟中的两个关键问题。

针对团簇、晶体结构的预测，我们开发了基于 Basin Hopping

算法的结构搜索方法，实现了根据材料的点群或者空间群生

成高对称结构的算法，实现了结构调整、结构识别、结构演

化和并发计算的技术，开发了团簇结构搜索程序 TGMin 和

晶体结构搜索程序 STEPMAX。针对无序固溶材料的结构建

模，我们提出了相似原子环境（similar atomic environment, 

SAE）理论，并以团簇展开方法为基础，发展了定量描述固

溶材料无序度的算法，设计了优化问题的目标函数，开发了

无序固溶材料结构建模程序 SAE。利用以上的方法，我们开

展了团簇结构搜索、晶体结构搜索、无序固溶材料建模等研

究，取得了很好的效果。 
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