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主讲人介绍：
         Mira Todorova 博士是德国马克斯・普朗克可持续材料研究所 
“电化学与腐蚀 " 研究组组长，于 2004 年在马普学会弗里茨‑哈伯研
究所获博士学位，随后在澳大利亚悉尼大学从事博士后研究，之后
加入德国马克斯・普朗克可持续材料研究所。2023 年获 Alexander 
Kuznetsov 理论电化学奖。
讲座内容介绍：
         可持续领域诸多核心难题亟需原子尺度机理解析，常依靠密度
泛函理论 (DFT) 计算，但其受体系与时间尺度约束，难以直接复现
目标过程。机器学习原子间势 (MLIP) 兼顾量子精度，支持大体系、
长时模拟，是重要备选。通用基础 MLIP 适配多类化学体系，但在电
化学、强关联电子材料等场景仍存在短板。本文介绍两个研究案例：
针对铁氧化物，构建引入磁性的  ACE 原子间势，结合巨正则 
MD‑MC 模拟，得到与实验一致的表面终止相图和 Wulff 形貌；面向
电化学界面，为克服传统局域电荷 MLIP 难以描述长程静电的缺陷，
采用宏观偶极矩作为训练目标，精准表征界面行为，并在纳米限域
水、Mg2+溶解与偏压、Mg-水界面体系中得到验证。

“求材”学术论坛

Mira Todorova 博士

氧化铁与电化学界面的机器学
习原子间势函数

主办：先进陶瓷与新能源材料联合教工支部委员会

            先进无机材料与智能创制中心


