中科院大连化物所2013年度冠名奖推荐表（个人）

	姓  名
	张东辉
	性 别
	男
	出生年月
	1967年1月

	学  历
	博士后
	职 称
	研究员
	部    门
	11室

	申报冠名奖奖项名称
	科技创新奖

	主要事迹：（800字，小四宋体，单倍行距。有获奖、专利、专著、论文等，请复印首页附后）
1. F+H2/HD是经典的放热三原子反应。2006年杨学明，张东辉等人在F+H2反应中观察到反应共振态(Science 311, 1440, (2006)), 2010年，他们又在F+HD反应中观察到分波共振态(Science 327, 1501 (2010))，这些共振态都是在产物HF(v’=3)的绝热振动曲线上形成的。对于F+HD(v=1)反应，杨学明院士等人的实验发现在后向散射信号随碰撞能的变化曲线上存在振动现象。为解释实验发现，张东辉等人进一步提高了他们在2008年所拟合的F+H2体系势能面的精度。在新的势能面上，理论与实验取得了高度吻合。理论研究发现实验所观察到的振动现象是由束缚在产物HF(v’=4) 绝热振动曲线上的两个共振态所引起的。更有意义的是，研究发现HF(v’=4) 绝热振动曲线在反应物端与HD(v=1)态相关联，因而它们只能通过HD的振动激发来探测，而不能通过平动能的增加。这项工作表明对于化学反应，分子振动激发不仅提供能量，也能开启新的反应通道，使我们能观察到在基态反应中所无法观察到的现象。.

2. 精确的势能面是量子动力学计算的基础，也是反应动力学发展的一个瓶颈。在过去几年中，美国Emory大学的Bowman研究组利用交换不变多项式拟合构造了许多多原子反应体系的势能面，如H/F/O/Cl+CH4等反应，在本领域产生了很大的影响，但是张东辉等人发现交换不变多项式拟合的精度并不高。今年，张东辉等人在利用神经网络(NN)构造势能面方面取得了很大的进展。虽然，NN方法自1995年来在这个领域一直有所应用，但拟合精度一直不很理想。张东辉等人发展和利用了一系列有效的方法，大大提高了拟合精度。他们已经成功构造了OH3，HO+CO这两个四原子体系目前最为精确的势能面，也构造了H/F/Cl+CH4体系的势能面。对于H/F/Cl+CH4体系，他们的势能面远比Bowman等人的势能面精确，为精确研究CH4振动激发对这些反应的影响奠定了基础。
3. 与实验相结合有关F+HD(v=1)反应共振态的工作发表在Science上（Science 342, 1499 (2013)）；“态-态分子反应动力学研究”获辽宁省自然科学一等奖。



