
计算高压物理 •  前言

压力是调控物质结构、成键方式和电子状态的基本物理参量。通过改变原

子间距离和体系能量平衡，高压能够诱导常压下难以实现的结构转变、化学反

应和新型物态，为探索物质基本规律、发现新材料以及认识地球与行星内部过

程提供独特手段。随着金刚石对顶砧、动态压缩和高压原位表征技术的发展，

高压物理已拓展至更高压力、更高温度和更短时间尺度，成为凝聚态物理、材

料科学、化学和地球科学等领域的重要交叉方向。

计算高压物理为认识极端条件下物质的形成规律、演化机制和功能特性提

供了重要理论支撑。依托第一性原理计算、晶体结构预测、分子动力学和自由

能分析等方法，研究者能够在原子和电子尺度揭示高压物质的结构稳定性、相

变机制、化学反应路径及物性演化规律，并据此预测常压下难以形成的新型化

合物、亚稳结构和极端物态，为高压实验设计和新材料发现提供理论依据。特

别是，机器学习势、数据驱动结构搜索、自动化计算工作流和人工智能辅助材

料设计等新技术，正在推动计算高压物理从对实验现象的解释，发展为对新结

构、新物态和新物性的系统预测与主动发现，为建立理论计算、实验合成和物

性表征协同推进的新型研究范式提供重要支撑。

本专刊围绕计算高压物理的若干前沿问题组织稿件，内容涉及高压新型化

合物的结构预测与稳定性分析、高压下相变和分解机制、氢化物及含氧体系的

电子和力学性质、超离子态与极端物态、地球深部和行星内部物质模拟，以及

晶体结构预测方法和数据驱动计算的发展。这些研究从不同层面展示了计算方

法在发现新物质、揭示新机制和预测新物性方面的作用，也体现了计算高压物

理与高压实验、材料设计及地球科学之间日益紧密的联系。

我们组织本专刊，旨在集中展示计算高压物理领域的最新研究进展，促进

高压物理、凝聚态物理、化学和地球科学等相关领域之间的学术交流，推动理

论方法、计算软件与实验技术的协同发展。未来，随着高精度理论、多尺度模

拟、人工智能和高压实验技术进一步融合，计算高压物理有望在新型功能材料

发现、极端条件化学、能源材料和地球深部过程研究中发挥更加重要的作用。

希望本专题能够为读者了解计算高压物理的发展现状和未来方向提供参考，并

为极端条件物质科学的发展贡献新的认识和思路。
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