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凝聚态体系中由动力学性质描述的状态是相吗？ 

Photoed by Xiaodong Hu 

 李 新 征   教授 

邀请人:于彤军 tongjun@pku.edu.cn 

摘要 (Abstract)：分子动力学模拟的思想最早来自十九世纪下半叶发展起来的热力学理

论。自二十世纪五十年代、计算作为手段进入物理学研究后，这一技术开始被人们广
泛采用。尤其在上世纪八十年代、第一性原理电子结构计算与其结合后，因对化学键
断裂过程on-the-fly的描述能力，分子动力学模拟已成为人们在凝聚体体系中研究相
图的一个必不可少的工具。本报告中，我们（叶麒俊、李新征）将针对人们在分子动
力学模拟中基于动力学性质描述凝聚态物质存在状态这样一个习惯，开展一些理论层
面的讨论。通过在配分函数中引入一个含时项，我们给出了凝聚态物质动力学存在状
态的统计描述，基于李-杨零点这一概念将相的定义拓展到动力学相，并应用动力学场
这个强度量相对高效地描述出了动力学相之间的转变。在传统的统计语言无法描述的
物理问题中（比如玻璃相及其转变、固体的预熔融状态），我们相信这套语言具备一
定的应用前景[1,2]。 
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