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摘要： 

目前，纳米技术基础理论研究和新材料开发

等应用研究都得到了快速的发展。研究纳米材

料、器件的不同性质通常需要不同的理论模型。

在这里，我们主要介绍几种新型的纳米器件的电

化学现象和和性质，例如整流效应，光电探测，

离子选择性等。 我们结合第一性原理，分子动

力学以及连续模型（PNP 方程），模拟了多尺度

下的离子和电子的耦合的输运过程，对实验现象

给出合理的理论解释。 
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