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	主要事迹： 
申请人在化学反应的全维势能面构建、量子波包动力学、准经典动力学等方面发展了多种理论方法，针对不同反应体系开展了深入的理论研究，取得了一系列创新性的研究成果。2016年度以通讯作者身份在Nature Communications、 Chemical Science等国际高水平杂志上发表文章4篇，其中1篇Phys. Chem. Chem. Phys.论文被入选杂志前封面亮点文章。入选辽宁省“百千万人才工程”万人层次。申请了国家自然科学基金面上项目，并获得资助。参与了国家重点研发计划“国家质量基础的共性技术研究与应用”重点专项，气相分子化学反应精确操控与精密测量系统，并负责经费60万元。作为SCI期刊审稿人，本年度也被多次邀请为 Nat. Commu., JACS, PCCP, JCP, JPCA等SCI期刊审稿。 至今已发表SCI论文42篇（第一/通讯作者25 篇），其中影响因子大于8.5 的10篇。近年来先后获得中科院卢嘉锡青年人才奖，中科院沈阳分院第四届优秀青年科技人才奖，大连市自然科学优秀学术论文二等奖，入选中科院青年创新促进会会员，大连市青年科技之星。
本年度主要学术业绩：
首次对H2O在Cu(111)表面的解离吸附开展了全维（9维）的量子动力学研究。这也是首次在多原子分子-表面反应中实现全维量子动力学计算。由于高维量子动力学研究的困难，以往的理论只能局限于研究双原子分子和表面反应的全维(6 维)量子动力学。对于多原子分子，比如H2O 的解离吸附，总共包含9个自由度，人们只能求助于减维的模型（小于6 维）。我们首次发展了全维量子动力学方法，研究结果表明以往的近似方法都不能正确描述反应过程，进而说明了全维量子动力学的重要性。相关成果发表在：Nature Communications, 7, 11953, (2016); Chemical Science 7, 1840 (2016); Phys. Chem. Chem. Phys. 18, 8537 (2016). 我们最近对HOD在Cu(111)表面的解离吸附展开了精确的量子动力学研究，相关论文 Phys. Chem. Chem. Phys. 18, 26358 (2016) (被Editor选为PCCP封面（outside front cover）亮点文章)。申请人均为通讯作者。我们的工作被 Nature Communications审稿人誉为理解表面反应动力学的里程碑。“It represents an important milestone in our understanding of surface reaction dynamics.”并且，中国科学技术大学杨金龙教授在物理化学学报上HighLight了我们这个工作，Acta Phys. -Chim. Sin. 2016, 32 (8), 1854－1855。



