
 

学术道德评价 

（一票否决） 

评阅意见 

注：“分数”栏每项均按百分制整数评分，各项满分均为 100 分。评分分为四档：大于等

于 90 分为优秀；大于等于 75 分小于 90 分为良好；大于等于 60 分小于 75 分为中；小于

60 分为差。 

评价要素 评价意见（请在相应栏内划“√”） 

是否存在剽窃他人成果、伪造数据、由他人代写

等严重作假行为 

□是（具体说明存在的问题）  

 

 

√否 

评   价   要   素 权重 
具体得分 

（百分制） 

1  论文选题 选题的理论意义、实用价值 10%  95 

2 文献综述 
反映该学科及相关领域的前人成果和

前沿动态  
15%  90 

3  创新成果 

论文成果创新性，对学科发展、技术进

步、经济建设、国家安全等方面产生的

影响和贡献  

40%  90 

4 
基础理论和

专门知识 

基础理论的宽厚度、坚实度，专门知识

的系统性、深入性  
10%  90 

5 科研能力 论文体现科研潜质与独立科研能力  15%  92 

6 论文写作  
论文结构、撰写规范性；文字表达准确、

清晰和流畅性；引文严谨、规范性  
10%  92 

总体评价 总分 92 



 

对学位论文的学术评语：（请对论文的学术水平、创新性做出简要评述，包括选题意义，

文献资料的掌握，论文创新之处，写作规范和逻辑性等。还须明确指出论文中存在的问题

和不足之处。可另附页） 

多孔材料在气体的分离、存储、纯化等方面具有广泛应用，但如何选取合适的材料是

目前面临的难点之一，其中具有潜在前景的方法之一是采用理论模拟来进行大规模材料的

筛选。为了达到这一目标，论文构造了吸附剂与吸附质气体小分子间的相互作用的力场，

取得的成果包括（1）建立了一套适合于 Morse 势这种指数型范德华函数的组合规则并利

用该组合规则拟合了一套精确的范德华力场参数，并且利用该参数成功模拟了各种多孔材

料中的气体吸附性质；（2）结合量子力学推导和数学近似得出了一个更加准确、简单的范

德华力场函数 Exp-PE，并验证了它的适用性等。 

论文选题为学科前沿，具有较大理论意义和实用价值；论文体现出了作者在理论化学

学科及相关领域具备了坚实宽广的理论基础与系统深入的专门知识，具备独立开展科研工

作的能力；论文分析方法科学，研究深入，工作量饱满，材料翔实，善于总结提炼。推荐

申请博士学位答辩。 

 

是否同意组织学位论文答辩 

（请在相应栏内划“√”） 

√同意答辩        

□修改后答辩（论文需通过小的修改后答辩） 

□修改后评阅（论文需通过大的修改后再评阅） 

□不同意答辩 



 

 



 

 



 

学术道德评价 

（一票否决） 

评阅意见 

注：“分数”栏每项均按百分制整数评分，各项满分均为 100 分。评分分为四档：大于等于

90 分为优秀；大于等于 75 分小于 90 分为良好；大于等于 60 分小于 75 分为中；小于 60 分

为差。 

评价要素 评价意见（请在相应栏内划“√”） 

是否存在剽窃他人成果、伪造数据、由他人代写等

严重作假行为 

□是（具体说明存在的问题）  

 

 

√否 

评   价   要   素 权重 
具体得分 

（百分制） 

1  论文选题 选题的理论意义、实用价值 10%  10 

2 文献综述 
反映该学科及相关领域的前人成果和

前沿动态  
15%  15 

3  创新成果 

论文成果创新性，对学科发展、技术进

步、经济建设、国家安全等方面产生的

影响和贡献  

40%  38 

4 
基础理论和

专门知识 

基础理论的宽厚度、坚实度，专门知识

的系统性、深入性  
10%  9 

5 科研能力 论文体现科研潜质与独立科研能力  15%  14 

6 论文写作  
论文结构、撰写规范性；文字表达准确、

清晰和流畅性；引文严谨、规范性  
10%  9 

总体评价 总分 95 

 



 

对学位论文的学术评语：（请对论文的学术水平、创新性做出简要评述，包括选题意义，

文献资料的掌握，论文创新之处，写作规范和逻辑性等。还须明确指出论文中存在的问题

和不足之处。可另附页） 

多孔材料如分子筛、金属有机框架化合物(MOFs)、共价有机化合物 (COFs)等在气体储存、

分离、纯化以及催化方面表现出了巨大的潜在应用价值。如何在被合成出来的众多新材料

当中筛选出合适的材料用于气体的分离、存储、纯化是一个极具挑战性的课题。实验筛选

的办法耗时长盲目性高，而计算模拟的精度主要取决于力场模型对吸附剂与吸附质气体小

分子间的相互作用描述的准确程度。本文旨在发展高精度的实用的范德华分子力场，选题

有重要的理论意义和使用价值。 

力场主要包含两部分：力场函数模型和函数模型参数。因此提高计算模拟的精度主要在于

一是尽量选取合适的函数模型，二是获得精确的函数模型参数。本论文的工作主要围绕这

两方面展开。一方面申请者提出了一套适合于 Morse 势这种指数型范德华函数的组合规

则并利用该组合规则拟合了一套精确的范德华力场参数，并且利用该参数申请者成功模拟

了各种多孔材料中的气体吸附性质。另一方面申请者结合量子力学推导和数学近似得出了

一个更加准确、简单的范德华力场函数 Exp-PE，并验证了该力场的适用性。 

申请者阅读广泛，第一章对力场发展的综述很全面，很好地掌握了国内外动态。研究成果

反映出申请者具有坚实的理论基础和系统深入的专门知识，有很强的科研工作能力和创新

性。整个研究工作，设计方法先进。论文写作条理清晰，层次分明，文笔流畅，学风严谨。 

总体而言，论文错漏很少。个别地方可以改进，如为了完整性，建议表 2.9 可以把本工作

的 New Rules 也列出，而且 Equations(5),(6),(7)在文中并不是正确标号，应改正。 

总体而言，这是一篇优秀的博士论文。 

是否同意组织学位论文答辩 

（请在相应栏内划“√”） 

√同意答辩        

□修改后答辩（论文需通过小的修改后答辩） 

□修改后评阅（论文需通过大的修改后再评阅） 

□不同意答辩 



 

学术道德评价 

（一票否决） 

评阅意见 

注：“分数”栏每项均按百分制整数评分，各项满分均为 100 分。评分分为四档：大于等于

90 分为优秀；大于等于 75 分小于 90 分为良好；大于等于 60 分小于 75 分为中；小于 60 分

为差。 

评价要素 评价意见（请在相应栏内划“√”） 

是否存在剽窃他人成果、伪造数据、由他人代写等

严重作假行为 

□是（具体说明存在的问题）  

 

 

√否 

评   价   要   素 权重 
具体得分 

（百分制） 

1  论文选题 选题的理论意义、实用价值 10%  91 

2 文献综述 
反映该学科及相关领域的前人成果和

前沿动态  
15%  95 

3  创新成果 

论文成果创新性，对学科发展、技术进

步、经济建设、国家安全等方面产生的

影响和贡献  

40%  90 

4 
基础理论和

专门知识 

基础理论的宽厚度、坚实度，专门知识

的系统性、深入性  
10%  92 

5 科研能力 论文体现科研潜质与独立科研能力  15%  89 

6 论文写作  
论文结构、撰写规范性；文字表达准确、

清晰和流畅性；引文严谨、规范性  
10%  91 

总体评价 总分 91 

 



 

对学位论文的学术评语：（请对论文的学术水平、创新性做出简要评述，包括选题意义，

文献资料的掌握，论文创新之处，写作规范和逻辑性等。还须明确指出论文中存在的问题

和不足之处。可另附页） 

   针对大尺度的材料体系，该论文发展了范德华分子力场，提高了力场描述的准确性，

并进行了应用。论文整体具备博士毕业的学术水平，论文的创新点在于提出了一组新的适

合于 Morse 势的组合规则，并用二元稀有气体混合物的第二维里系数进行了测试和应用。 

   论文选题意义重要，发展的力场可以准确描述相关材料体系，从而可以得到广泛的理

论模拟应用。论文对相关文献总结到位，论文创新之处包括提出了新的适用于 Morse 势的

组合规则， 

   论文写作规范，逻辑清楚，从力场函数的背景总结，Morse 函数的新的组合规则，到

应用，阐述清楚，数据充实，推论合理。 

   展望部分可以讨论新发展的分子力场的通用性问题的瓶颈，以及新组合规则的拓展问

题。 

   论文达到博士答辩要求，建议进入答辩环节。 

是否同意组织学位论文答辩 

（请在相应栏内划“√”） 

√同意答辩        

□修改后答辩（论文需通过小的修改后答辩） 

□修改后评阅（论文需通过大的修改后再评阅） 

□不同意答辩 



 

 



 


