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报告摘要： 
石墨烯展现出优异的物理性质，是多科学共同关注的明星材料。对石墨烯的深入研究又

推动了其他二维单层材料如硅烯、硼单层、黑磷的发展。近年来本课题组运用第一性原理等

模拟手段，针对石墨烯、硅烯、硼单层、共价三嗪骨架等二维单层材料开展了计算研究。在

本报告中，将简要介绍石墨烯、硅烯与金属衬底的相互作用及其成核生长机理，石墨烯和黑

磷的晶界结构以及对力学、电学特性的影响，氧化石墨烯与共价三嗪骨架的能隙调控机制和

光解水催化剂应用，双层硅烯的碱金属掺杂和氧化等方面的研究进展。 
 


