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计算机辅助的理论模拟与设计在新型功能材料设计中起到了越来越重要的作用。本报告将以当前最热门的二维材料和钙钛矿太阳能电池材料为例，介绍本课题组近几年里结合第一性原理计算、分子动力学模拟与机器学习算法，在二维材料物性调控与无铅钙钛矿光伏材料靶向设计方面的研究进展：1) 二硫化钼中的缺陷调控与光电性能提升；2）二维黑磷的降解机制与保护；3）二维材料光电催化剂的设计；4）基于机器学习算法的钙钛矿材料靶向设计。这些研究工作为二维材料与钙钛矿光伏材料的性能优化及其在光电子器件与新能源利用等方面提供了理论基础和理论指导。
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