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二、主要完成人情况：
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	排名
	行政
职务
	技术
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	工作
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	完成
单位
	主要贡献

	陈彦军
	1
	无
	教授
	陕西师范大学
	陕西师范大学
	负责项目的总体设计并指导超强激光场中原子分子复杂动力学和非线性效应的研究。设计研究强场分子高次谐波辐射和电离动力学。
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	教工党支部书记
	副教授
	西安交通大学
	西安交通大学
	协助进行项目的策划与完成，指导超低温下原子分子复杂动力学和非线性效应的研究。设计研究超冷原子分子绝热动力学及调控。
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	3
	无
	副教授
	西北大学
	西北大学
	设计指导基于高阶非线性薛定谔方程描述的复杂动力学研究。参与超冷原子分子绝热动力学及调控的研究。
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	讲师
	西北大学
	西北大学
	参与基于高阶非线性薛定谔方程描述的复杂动力学研究。

	杨战营
	5
	物理学院副院长
	教授
	西北大学
	西北大学
	参与基于高阶非线性薛定谔方程描述的复杂动力学研究。

	于术娟
	6
	无
	无
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	陕西师范大学
	参与强激光场中不对称分子奇偶谐波辐射的研究。

	王赏
	7
	无
	无
	无
	陕西师范大学
	参与强激光场中分子双电离的研究。

	李雁鹏
	8
	无
	无
	无
	陕西师范大学
	参与强激光场中分子谐波辐射效率的研究。


三、完成人合作关系说明
1.陈彦军/1、于术娟/6、李雁鹏/8合作发表论文2、17
2.陈彦军/1、于术娟/6、王赏/7合作发表论文3、11
3.陈彦军/1、于术娟/6合作发表论文4
4.陈彦军/1、王赏/7合作发表论文5
5.栗生长/2、赵立臣/3合作发表论文8、10、14、18
6.赵立臣/3、辛国国/4、杨战营/5合作发表论文9
7.赵立臣/3、杨战营/5合作发表论文12、13、20
8.陈彦军/1、栗生长/2、赵立臣/3、辛国国/4、杨战营/5、于术娟/6、王赏/7共同获得陕西省高等学校科学技术奖一等奖。
四、主要完成单位排序及贡献：
1.陕西师范大学。作为本项目的依托单位，陕西师范大学为项目的顺利完成并取得优异成绩做出了突出贡献，主要表现为：1）组织并完成了项目策划和实施工作；2）具体完成了强场分子高次谐波辐射和电离等复杂非线性现象的研究，取得了一些突破性进展，如建立的不对称分子奇偶谐波辐射理论在相关实验研究中展示了重要的应用，提出的极性分子振动激发机制为国际著名实验组所验证。
2.西安交通大学。作为本项目的合作单位，西安交通大学为项目的顺利完成并取得优异成绩做出了重要贡献，主要表现为：1）参与了项目的策划和实施工作；2）具体完成了超冷原子分子系统绝热动力学及量子调控的研究，取得了系列重要进展，如建立了绝热几何相位和量子相变之间的联系，提出了控制量子相变的动力学方法，预言了非球对称分布的虚拟磁单极场等。
3.西北大学。作为本项目的合作单位，西北大学为项目的顺利完成并取得优异成绩做出了重要贡献，主要表现为：1）参与了项目策划和实施工作；2）具体完成了基于高阶非线性薛定谔方程研究复杂系统动力学的工作，取得了系列重要进展，如系统地探讨了奇异非线性波的激发机制及其动力学控制等问题。
五、完成单位合作关系说明：
极端条件下原子分子动力学涉及一系列复杂的非线性现象，为顺利完成该课题，项目完成单位之间分工合作，其中陕西师范大学负责超强激光场原子分子动力学的研究，西安交通大学负责超低温原子分子动力学的研究，西北大学负责可用非线性薛定谔方程描述的其他复杂系统动力学的研究。
六、项目简介：
极端条件下原子分子复杂动力学过程在阿秒科学和量子调控中具有重要应用，是科技部和国家基金委十三五规划重点支持的研究课题之一。近年来，实验上对原子分子本身的精确操控手段和对其动力学行为的调控技术都取得了长足的进步，新的实验现象不断被报道。一方面，这些新的实验结果需要完善的理论对其做出物理解释；另一方面，深入的理论研究也可以做出一些重要的预言待实验验证。
本项目以上述两个方面为出发点，重点对超强激光和超低温度等极端条件下原子分子的复杂动力学行为进行理论研究。主要研究内容和科学发现点如下：
（1）不对称分子奇偶谐波辐射特性及其应用。提出了将不对称分子奇次和偶次谐波辐射分别独立研究的思路，发现了奇偶谐波辐射在频域上的不同特性，建立了奇偶谐波辐射理论模型；并进一步将该理论模型应用到了不对称分子轨道成像、探测不对称分子瞬时结构、追踪不对称分子核的动力学等超快探测领域。
（2）极性分子强场电离动力学。研究了极性分子强场电离过程中的固有偶极子效应，揭示了固有偶极子对电离的重要影响，提出了利用超短脉冲下谐波辐射标定极性较强的不对称分子取向度的方案；发现了外场中分子快速拉伸的新通道，即异核分子固有偶极子运动导致的直接振动激发，为建立强场分子动力学的异核极限奠定了基础。
（3）对称分子谐波辐射和电离的机制。研究了对称分子非次序双电离取向效应，揭示了分子结构在非次序双电离过程中的作用；研究了对称分子阈下谐波的辐射特性，揭示了分子轨道对称性对阈下谐波产量和极化率的重要影响；研究了分子谐波产量与激光波长的关系，揭示了分子结构和取向效应对谐波产量的重要影响。
（4）超冷原子-分子耦合系统的量子相变和动力学调制。研究了基态几何相位在相变临界点的不连续跳跃行为，得到了相变临界点和相变特征标度律，提出了利用周期调制对原子-分子混合动力学和量子相变进行有效控制的动力学手段。
（5）超冷原子-分子耦合系统的绝热动力学和虚拟磁单极。研究了不对称性和粒子间非线性相互作用对系统绝热动力学特性的影响，发现了非球对称性分布的虚拟磁单极场，揭示了磁荷跟能级简并和系统尺寸以及不对称性之间的联系。
（6）玻色-爱因斯坦凝聚体中非线性波的激发、碰撞和干涉。研究了原子间相互作用和外部势场对各种类型非线性波的产生、碰撞及干涉的影响，揭示了波传播中出现类似于“呼吸子”动力学行为的内在机制，并提出了有效控制其传播的动力学手段。
以上研究和发现具有重要的理论和实践价值。前三点重点探讨超强激光场中原子分子的微观动力学机制，相关工作对深入理解电离和高次谐波辐射等强场超快过程的物理机制具有重要意义，并为这些超快过程在阿秒科学中的应用奠定了基础。后三点重点探讨超低温下相干原子分子的宏观动力学规律，相关工作对深入理解非线性波的产生机制和传播行为具有重要意义，并为相干调控和几何相位在精密测量中的应用提供了依据。
这些研究工作得到了国家自然科学基金面上项目和青年项目以及中央高校基本科研业务费特别支持项目的资助。取得的主要理论成果发表在《Physical Review Letters》、《Physical Review A》、《Physical Review E》和《Optics Express》等权威学术期刊上，共20篇。
后来发表在《Science》等顶级期刊上的相关实验工作中广泛使用的不对称分子奇偶谐波辐射模型和本项目中建立的奇偶谐波辐射理论模型一致；本项目中提出的极性分子振动激发通道已被国际著名实验组所验证；本项目部分理论成果还被《Physical Review Letters》、《Science Advances》等顶级期刊文章正面引用。论文总引用188次，其中他引97次。 
七、主要论文专著目录和主要知识产权证明目录（见目录列表）：
八、客观评价：
本项目在奇偶高次谐波光谱学、极性分子强场电离动力学和对称分子谐波辐射机制研究方面取得了系列原创性研究成果；建立的奇偶谐波辐射理论已经在实验研究中展示了重要的应用、发现的极性分子振动激发通道已被国际著名实验组所验证，关于对称分子谐波效率的研究得到了后来相关理论研究工作的重点引用。详述如下： 
[bookmark: OLE_LINK220][bookmark: OLE_LINK221][bookmark: OLE_LINK222]（1）先前人们研究不对称分子谐波辐射时通常将奇偶谐波辐射作为整体来研究。本项目将奇次和偶次谐波辐射分开独立研究，发现了奇偶谐波辐射在频域的不同特性，建立了描述不对称分子奇偶谐波辐射的理论模型，揭示了分子结构对奇偶谐波相对产量的重要影响，并进一步将该理论模型应用到超快探测领域[Phys. Rev. Lett. 111, 073902 (2013)]。相关研究为利用奇偶谐波辐射探测不对称分子电子结构和超快动力学的实验研究奠定了理论基础。
[bookmark: OLE_LINK265][bookmark: OLE_LINK266][bookmark: OLE_LINK267][bookmark: OLE_LINK268][bookmark: OLE_LINK89][bookmark: OLE_LINK90][bookmark: OLE_LINK91][bookmark: OLE_LINK92]事实上，后来实验研究中[Science 350,790 (2015); Phys. Rev. Lett. 113, 023001 (2014); J. Phys. B 47, 124030 (2014)]广泛使用的不对称分子奇偶谐波辐射模型与本项目中建立的理论模型一致；由本项目中建立的理论模型在考虑实验因素(取向平均)后推导出的奇偶谐波辐射理论公式[Phys. Rev. A 96, 013432 (2017)]和上述实验研究中采用的公式具有相同的形式。
[bookmark: OLE_LINK83][bookmark: OLE_LINK84][bookmark: OLE_LINK148][bookmark: OLE_LINK149]（2）先前人们已知激光将导致对称分子电子态之间的耦合(电子激发通道)，进而引起分子拉伸。本项目首次对不对称分子HeH+在强激光场中的动力学进行了理论研究，发现由于固有偶极子导致的核的振动态之间的直接耦合(直接振动激发通道)，在外场中HeH+将在飞秒时间尺度内快速拉伸[Phys. Rev. A 94, 053407 (2016)]。这与对称分子(例如H2)在强激光场中的拉伸机制迥异。极性分子直接振动激发通道的发现为建立强场分子动力学的异核极限奠定了基础。
基于上述理论工作，强场领域著名专家G. G. Paulus领导的小组从实验上详细研究了HeH+在强激光场中的非电离解离、单电离和双电离动力学[arXiv:1801.04831 (2018)]。他们发现直接振动激发通道在HeH+的上述过程中都具有主导地位，进而给出了强场电离的异核极限，建立起了从对称分子到不对称分子的更加完整的强场分子动力学物理图像。这对人们理解极性分子在强场中的动力学具有非常重要的意义，例如CO分子，其动力学性质将介于最简单的对称分子H2+和最不对称的异核分子HeH+之间。
（3）高次谐波辐射的重要应用之一是产生阿秒脉冲，这就需要充分研究谐波辐射效率。先前人们已经广泛研究了强激光场中原子高次谐波辐射的效率。本项目首次研究了分子谐波辐射的效率，揭示了分子谐波产量与分子结构以及分子取向的内在联系，并进一步深入讨论了激光波长对分子谐波产量的影响[J. Phys. B 49, 075603 (2016)]。相关研究为利用分子谐波辐射产生阿秒脉冲的实验研究提供了重要理论依据。
在关于二维材料谐波辐射的理论研究工作中[Sci. Adv. 4, eaao5207 (2018)]，纳米领域国际著名专家A. Rubio和合作者引用了一些代表性论文(共七篇)以介绍先前人们对原子或分子谐波辐射效率的研究，本项目中的上述研究工作是唯一被引用的关于分子谐波辐射效率的论文。
九、知情同意证明（见附件）
十、科学意义和价值：
本项目中对极端条件下原子分子复杂动力学研究取得的相关研究成果在阿秒科学、化学反应、量子计算和精密测量中具有重要的应用价值。本项目中发展的求解非线性薛定谔方程的解析方法还对研究极端条件下复杂系统的动力学行为具有重要的学术价值。详述如下。
（1）本项目中建立的奇偶谐波辐射理论模型在基于高次谐波辐射的超快测量领域具有重要应用，可用于解释相关实验现象和构建新的超快探测方案，例如不对称分子轨道成像方案和不对称分子取向度标定方案等。
（2）本项目中发现的极性分子振动激发通道对理解极性分子在强激光场中的动力学具有重要的意义，极大地促进了相关实验研究，为建立从对称分子到不对称分子的强场分子动力学完整物理图像奠定了理论基础。
（3）本项目中对分子谐波辐射效率的研究深化了人们对分子谐波辐射取向效应和波长依赖的认识，促进了相关领域理论研究的深入发展，为利用分子谐波辐射产生阿秒脉冲的相关实验研究提供了重要理论依据。
（4）本项目建立的超冷玻色原子-分子耦合系统量子相变和基态几何相位之间的联系，丰富了对量子相变进行精确描述的理论方法；得到的两条相变特征标度律，为此类系统量子相变的分类提供了理论依据；提出的利用周期调制对量子相变进行控制的理论，拓宽了周期动力学调控手段的应用范围。
（5）本项目发现的超冷原子-分子耦合系统的奇异虚拟磁单极场，深化了人们对系统不对称性和多体相互作用重要性的认识，丰富了此类系统虚拟磁单极场的现有理论，该研究为在实验上产生任意磁荷的虚拟磁单极提供了坚实的理论基础。
（6）本项目中发展的求解非线性薛定谔方程的解析方法对研究极端条件下复杂系统的动力学行为具有重要的学术价值。特别为揭示玻色-爱因斯坦凝聚体中奇异物质波的激发机制、控制物质波的碰撞行为和分析物质波的干涉特性等提供了重要的理论工具。
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