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—— 计算化学虚拟实验室核心专

家西北大学文振翼教授向从事计

算化学的科研工作者介绍了Xian-

CI的基本背景知识，并详细讲解

了程序结构、功能、编译安装、

使用方法等，为参培人员使用此

软件进行科学研究打下了坚实的

基础。

       5. 发展远景

以用户在计算化学方面的需

求为引导，与实验室现有基础设

施、智力资源和专家库方面的优

势相结合，在完成中科院信息化

项目以及国家各类其他科研项目

的过程中培养计算化学研究和高

性能计算化学科研信息化的支撑

队伍，推进我国计算化学和自主

计算化学应用软件的发展。

在“十一五”期间，实验

室的首要目标是做好中科院科研

信息化这部复杂机器上的计算化

学科研信息化部件。在此基础之

上，结合国家863计划项目，进行

深层次的技术研究和软件开发，

进一步增强自身的实力，争取到

2010年，至少实现一个可利用千

以上个计算核（Core）的应用，

计算化学应用平台具备提供服务

的能力，计算化学家可在以院计

算网格和现代超级计算机为核心

的信息化科研平台上进行新型的

科学研究活动。

“十二五”到“十三五”期

间，实验室的领域科学家与信息

科学家形成密切的交流与合作，

并且联合实验化学家，努力实现

实验仪器的信息化和联网化，并

力争成为国家级虚拟科学研究组

织及国际知名组织。

计算化学虚拟实验室是新型

的虚拟研究组织，体现了现代计

算机技术、网络技术与计算化学

的融合，凝聚了思维活跃、研究

水平高、成果累累的精英计算化

学家。我们相信在中科院、网络

中心和超算中心领导的大力支持

和指引下，在实验室一线科学家

的努力下，通过实验室信息化支

撑人员的扎实工作，该实验室将

为中科院科研信息化工作开辟出

新的模式，并为计算化学研究提

供更强大的科研支撑！
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并行计算
在阿秒动力学领域的应用

当激光场强度很强时，其作用的时间尺度可以达到亚飞秒（也就是阿秒级别，

使得无论的实验上还是理论上都能够真实的观测到电子的运动。强激光场作用

于原子或分子体系，产生了许多超快动力学现象，这些现象都属于非微扰理论

范畴，需要对其在现有的超级计算条件下用精确的数值方法求解含时薛定谔方

程。现有的方法计算比较耗时，我们开发了一套处理这类情况的量子波包程序

LZH-DICP，对原有的方法进行了优化，运用OpenMP并行工具处理所有矩阵的相

关操作，大大节约了CPU时间。

阿秒动力学； 薛定谔方程； LZH-DICP； OpenMP

陆瑞峰   贺海翔   韩克利

中国科学院大连化学物理研究所，116023

摘   要：

关键词：

Applications of the Parallel Computing for 
Attosecond Dynamics

In the areas of strong laser, a substantial effort is being dedicated to producing sub-
femtosecond (that is, attosecond) pulses and real-time observation of the motion of 
electrons for experimentalists and theorists alike. When atoms or molecules exposed 
in a strong laser field, a lot of ultrafast dynamics phenomena can be generated. From 
a theoretical point of view, investigating these nonlinear phenomena relies on exact 
numerical solutions of the time-dependent Schrödinger equation (TDSE) on recently 
available super-computers. Actually, numerous theoretical researches, not only for 
atoms but also for molecules, have been carried out up to date, but CPU time is long. 
We developed a parallel quantum electron and nuclei wave packet computer code, 
LZH-DICP, to study laser–atom/molecule interaction in the nonperturbative regime 
with attosecond resolution and tested the efficiency of the code.
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         1. 引言

近些年的研究表明，由于新

型光源尤其是超强超短脉冲的持

续发展[1-2]，使得原子和分子与激

光场的作用成为一个热门话题。

当激光场强度很强时，其作用的

时间尺度可以达到亚飞秒（也就

是阿秒级别，使得无论的实验上

还是理论上都能够真实的观测到

电子的运动。 理论上，研究发现

了一些非线性线性诸如阈上解离

（ATD）、阈上电离（ATI）、高

次谐波产生（HHG）以及动力学稳

态现象。对于原子、分子在强激

光场中的这些现象的研究，需要

用精确的数值方法求解含时薛定

谔方程。

除了经典解释[3]外，人们对

强场作用提出了许多量子模型以

及数值计算方法，有些基于Born-

Oppenheimer(BO)近似[4-10]，特

别对于分子体系，多电子态模型

已被广泛使用[11,12]；其他的一些

计算方法则考虑了电子和核运动

相关（即不采用BO近似）[13-21]；

也有人考虑的是简化的非BO模型

[22,23]。

普遍地，人们选择软化库仑

势来减化维度，使问题的处理容易

一些。时间传播子方面，人们发

展了各种形式的Crank-Nicholson 

(CN)方法[24]。虽然CN方法有着

无条件的稳定性以及交换方向不

变性（ADI）的优点，能够缓解

多维问题计算的低效率，但是在

计算矩阵倒置时仍然很耗时。而

且人们发现ADI方法并非严格单

调。基于格点表象，快速傅立叶

变换（FFT）也是一个不错的选

择，但是它需要相关数量的格点

数。为此，我们开发了一套处理

阿秒动力学现象的量子波包程序

LZH-DICP，选用的是一种非常有

用的基于离散变量表象（DVR）[25]

的分裂算法方法，用sine基函数

来展开波函数径向部分，并且运

用OpenMP并行工具对所有矩阵的

相关操作（矩阵对角化、矩阵－

矩阵相乘以及矩阵－矢量相乘等

等）进行处理，从而大大节约了

计算时间。

     2. LZH-DICP程序

当激光场强度大于1010W/cm2

时，原子或分子与激光场作用

时，会吸收多个光子而使束缚电

子被电离，产生各种现象，譬如

阈上电离、阈上解离、高次谐波

和库仑爆炸等等，研究这些非线

性光学效应有赖于精确求解非线

性的含时含外场的薛定谔方程。

采用单电子和偶极近似，原

子体系中电子的薛定谔方程可以

如下表达：

在时间传播方面，采用分裂算符方法：

或者CN差分方法：

分子体系中电子的薛定谔方程则需要考虑到核运动对电子运动的

影响，并且利用核和电子运动时间尺度的不同，将他们的传播子分开得

到：

SPO
eU 代表电子部分， RT 和 eT 分别是核和电子的动能算子，V 包

括库仑势及外加激光电场。 ，我们测试表明是合适

的。

初始波包可以由两种方法构建，一种是在虚的时间上对含时薛定谔

方程积分，另一种是对角化离散化的哈密顿量。构建均是在无激光场条

件下。然后再在激光场条件下进行时间上的传播，从而得到末态波包，

对其进行研究就可以得到许多非线性现象的信息。

我们采用了一种非常有效的基于离散变量表象（DVR）的分裂算符

方法，在径向部分选用的是sine基函数来定义DVR，这种方法的主要优点
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在于二阶微分的动能算符的本征

函数仍然是sine基函数，并且可

以直接得到本征值，从而非常方

便有效地应用于标准的二阶分裂

算符传播中，它已经成功的应用

于反应散射和能量转移过程中。

为了验证程序的正确性，我

们对氢原子进行了一些动力学计

算。在图1中，我们给出了H原子

在线偏振激光场中用不同方法计

算得出的光电子谱（ATI谱）。激

光为14个光周期的梯形脉冲（包

括两个周期上升沿和两个周期下

降沿），强度为1.7×1014 W/

cm2，频率为0.2a.u.。考虑到对

称性，我们采用球坐标，将电子

波函数用m＝0的球谐函数展开，

使得含时薛定谔方程直接简化

到二维空间求解，最后可以转化

成一组耦合的偏微分方程。在波

包传播中，我们选择了13个角分

波，格点范围是0-400，步长为

0.2，时间步长为0.1a.u.（即2.4

阿秒）。在边界反射问题上，同

时运用了径向和角向吸收函数。

得到的ATI谱由一系列的峰组成，

峰间隔为一个激光光子能量，而

且随能量的增加而指数递减。我

们运用不同方法（通过傅立叶变

换到动量空间；投影方法；窗算

符方法；流算符方法）得到的

ATI谱基本重合，与文献[26]中结

果相同。另外我们对一维H2＋体

系也进行了模拟，得到了体系的

各种几率随时间变化以及核动能

谱图，与理论值也是符合的相当

好，由此证明了我们程序的正确

性。

对于这种方法的优越性，我

们将它与目前流行的CN有限差分

方法进行了比较。图2显示的是

两种串行LZH-DICP程序在我们

机群上得到收敛的结果所耗费的

总CPU时间，例子1是HCL分子光

解，基本条件同文献[27],检验收

敛的物理量是吸收谱和最终波函

数。CN方法为了得到收敛需要采

用更小的空间格点间隔和时间间

隔，而DVR方法则不需要那么小

的空间和时间间隔，而且测试结

果强烈表明DVR方法要远远好与

CN方法。在例2和例3也同样采用

的是串行版本，分别计算了H原子

和一维H2＋模型，同样显示方法

要远远优于CN方法。在这三个例

子中，我们选用的空间和时间间

隔大约是CN方法的2倍，尤其是

在例1中，空间和时间间隔是CN

方法的5倍，在这样的条件下，我

们采用的方法就可以达到收敛，

同时，所耗费的CPU时间要远远

小于CN方法。

在以上的计算过程中，初始

波包构建方面不论采用哪种方法

都需要对矩阵进行计算，而时间

传播方面，无论是分裂算符方法

还是CN差分方法，也都需要对波

函数进行矩阵计算，虽然比较于

CN方法是很优越的，但是仅用串

行计算仍然是非常耗时的，因此

需要我们对其进行并行化来节省

计算时间。

  3. OpenMP并行及其测试

在LZH-DICP的并行化中，我

们运用OpenMP并行工具处理了所

有矩阵的相关操作，如矩阵对角

图1 氢原子光电子能谱

化、矩阵－矩阵相乘以及矩阵－

矢量相乘等等。OpenMP指令很容

易实现并行，按照预先设好的块

大小，线程共享所有的循环迭

代，即对所有循环的变量分配并

行区域。将全部的变量分布至各

个处理机，权衡每个CPU上的算法

操作数量以及相邻CPU的通讯次

数，LZH-DICP的并行执行在计算

机上就能够大大节约CPU时间。

为了检验LZH-DICP的并行

效率，我们对H2+体系进行一维

计算，在Intel(R) Xeon(R) CPU 

2.60GHz四核处理器上做了简单的

测试，图3中表示的是核运动一次

和电子运动M次的CPU耗时。这里M

选取的是10。我们观察到从串行

到并行，如果加倍CPU的数目，其

运动速度增长大约1.5倍。说明

LZH-DICP程序的并行效率是非常

高的（图3）。

图2  在3.2 GHz Pentium 4D 机器上采用sine-DVR以及CN两种串行方案的计算参数和总CPU时间。格点大小和时间步长均为原子单位。

图3  LZH-DICP的并行效率测试图
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         4. 结论

LZH-DICP程序集成了很多有

效的数值算法和物理手段，运用
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