
大连化物所因公出访事后公示表
	出访人团组成员基本信息：

	姓名
	部门
	职务

	庄巍
	1107组
	研究员

	实际执行情况：

2014年7月13日 北京启程到科罗拉多
2014年7月14-17日 参加会议
2014年7月18日 启程回北京

	经费开支情况：往返国际机票及境外开支共23900元。

	出访总结：
本人于2014年7月13-17日前往美国科罗拉多Telluride Intermediate School参加学术研讨会。本次学术研讨会主题为“软分子体系耦合非谐性振动的光谱及动力学”。气相和水合小分子、氢键等弱结合复合物，吸附在纳米多孔材料表面或内部的分子，生物分子和多肽；以及水分子等系统的振动光谱实验现象包含了丰富的信息，诸如动力学性质，几何结构/空间构象构象，势能面景观等。理论计算与实验光谱现象的结合对于深入理解这些性质具有重要的意义。但是由于系统的高维度和复杂的势能面景观，使得理论模拟上述体系具有相当的挑战性。本次研讨会旨在探讨发展能够有效对软分子体系的振动光谱性质进行理论研究的方法，是目前光谱学和动力学体系的前沿研究领域，也是本研究组目前的主要研究方向之一。本次会议汇集了这一领域的顶尖理论和实验专家，本人在此次会议上做了题为“Exploring the ionic solution dynamics using the combination of simulation and vibrational spectroscopy”的邀请报告。并与来自其它国家的光谱及动力学方面的专家如Andei Tokmakoff等进行了细致深入的讨论和交流，并对开展合作研究的可能性进行了探讨，对研究组课题的进一步开展提供了重要的帮助。




