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报告摘要

金属与合金材料的腐蚀是一个非常

复杂的现象，该现象的防护是一个传

统而重要的的研究主题。但迄今为

： 



止，还没有具有有效地预测金属和合

金腐蚀行为的高通量多尺度计算模

型，主要因为该现象复杂，而影响因

素又众多。最近我们从腐蚀电化学基

本原理出发，用第一性原理建模，结

合已知和新定义的系列参数，建立了

这些参数与电极电位、交换电流密度

之间关系的表达式，提出了基于第一

原理计算的金属和合金腐蚀的算法

和模型。该模型很好地解释了一些已

知的实验事实，并具有预测能力，将

可应用于改善合金抗腐蚀能力的设

计中。 
 
        欢迎大家参加！ 


