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一、项目基本情况
	项目名称
	极端条件下复杂原子分子动力学理论研究

	主要完成人
	张松斌、程勇军、刘艳荣、宫毛毛

	主要完成单位
	陕西师范大学




























二、提名意见（适用于提名单位）
	提 名 者
	陕西省物理学会

	提名意见（不超过600字）：

“极端条件下复杂原子分子动力学理论研究”项目面向惯性约束聚变、极端超快光源等国家重大科技工程的战略需求，围绕高激发态、多自由度耦合等极端条件下的核心科学难题，长期系统性开展极端条件下复杂原子分子动力学理论研究，在理论方法创新、关键机制揭示与实验方案设计方面取得系列原创性突破。
项目主要科学发现包括：一是突破等离子体多体屏蔽效应理论瓶颈，建立完整的非微扰理论框架，发展多中心扭曲波方法及涡旋扩展理论，有效解决了等离子体屏蔽效应精确建模和分子多中心势场散射的核心难题。二是建立多自由度耦合含时理论框架，首次将电子-转动角动量耦合等长期被忽略的关键项系统地纳入强场哈密顿量，揭示其对分子解离动力学的决定性作用，提出亚周期阿秒脉冲载波包络相位精密表征新方案和基于光场诱导Fano共振的主动量子调控新思想。三是发展阿秒X射线俄歇谱理论，创造性地利用俄歇共振态窄线宽特性规避超短脉冲能谱展宽限制，建立时间分辨俄歇谱学理论，提出基于超辐射谱监测拉比振荡及振动波包重构的创新方案。项目成果以第一或通讯作者在Phys. Rev. Lett.、Commun. Phys.等高水平期刊发表论文70余篇，得到国内外著名学者的高度认可和正面引用。
该项目在基础研究方面取得了重要原创性突破，科学价值突出，学术水平达到国际先进，在相关学科领域具有重要影响，对国家重大工程和国防科研具有重要支撑作用。
提名该项目为陕西省自然科学奖二等奖。


	说明：省科学技术奖一、二等奖项目，实行按等级标准提名、独立评审表决的机制。提名单者应严格依据省科学技术奖的标准条件，说明提名项目的贡献程度及等级建议。“提名一等奖”评审落选项目不再降格参评二等奖。项目组与提名单位沟通后，做出提名等级意见；提名项目提交后，提名等级建议不得变更。










三、项目简介
	惯性约束聚变、极端超快光源等国家重大科技工程已进入关键发展阶段，高激发态、多体耦合、非平衡演化等极端条件下的复杂原子分子动力学问题，成为制约工程可预测性的深层机理瓶颈。传统理论方法难以精确描述此类多自由度、非微扰的量子多体过程，发展面向复杂耦合体系的新理论方法和高精度原子分子参数库，是支撑工程设计和物理认知突破的迫切科学需求。本项目瞄准上述战略需求与国际前沿挑战，长期系统性开展极端条件下原子分子多体耦合动力学理论研究，聚焦等离子体多体屏蔽效应非微扰建模、强场分子振转耦合机制、阿秒X射线芯壳层俄歇动力学三大核心方向，在理论方法创新、关键机制揭示与实验方案设计方面，取得了一系列原创性突破。
项目形成了从“非微扰多体散射理论→强场多自由度耦合方法→阿秒X射线谱学方案”的完整理论体系，使极端条件下原子分子动力学研究从定性解释迈入定量预测阶段。发展的方法与程序已被国内外十余个知名课题组采用为核心计算工具，其中涡旋多中心扭曲波获国际著名原子物理实验学家Reinhard Dörner教授专门评价为“对实验工作者非常有帮助和富有洞察力”。主要科学贡献如下：
一、突破等离子体多体屏蔽效应理论瓶颈，构建多中心扭曲波理论体系，支撑国家重大工程精确模拟。
建立了完整的非微扰理论框架，发展了多中心扭曲波方法及涡旋扩展理论，有效解决了等离子体屏蔽效应精确建模和分子多中心势场散射的核心难题。相关方法与程序已成为国内外主流计算工具，被中国科学技术大学、西安交通大学、德国马普核物理研究所等十余个知名课题组广泛采用，并直接支撑了相关院级重点和所级重点课题研究目标的顺利实现。[代表性论文1]
二、建立多自由度耦合含时理论框架，揭示强场分子动力学核心机制，提出阿秒脉冲表征与量子调控新方案。
首次将电子-转动角动量耦合等长期被忽略的关键项系统地纳入理论框架，揭示了其对分子解离动力学的决定性作用。在此基础上，提出了亚周期阿秒脉冲载波包络相位精密表征新方案，以及基于光场诱导Fano共振态的主动量子调控新思想，为阿秒精密测量和分子相干操控开辟了全新技术路径。[代表性论文2, 3]
三、发展阿秒X射线俄歇谱理论，突破超短脉冲能谱展宽限制，建立X射线波段拉比振荡探测新方法。
创造性地利用俄歇共振态窄线宽特性，发展了一套完整的时间分辨阿秒俄歇谱学理论，实现了高时间与高能量分辨兼得的芯壳层动力学成像。系统揭示了短波长强场中剩余离子拉比振荡的光电子谱学特征，提出基于超辐射谱监测拉比振荡及振动波包重构的创新方案，被美国阿贡国家实验室、瑞典隆德大学等顶尖团队作为其实验方案设计的直接依据。[代表性论文4, 5]
本项目在国家自然科学基金委、计算物理全国重点实验室、中国工程物理研究院等连续资助下，系统攻克了极端条件下原子分子多体耦合动力学的核心理论瓶颈。相关研究以第一/通讯作者在Phys. Rev. Lett.、Commun. Phys.、J. Phys. Chem. Lett.等高水平期刊发表论文70余篇。项目的理论方法有力地推动了原子分子光物理学科的发展，为相关国防科研任务提供了持续、可靠的理论支撑。当前，该方法体系正进一步向更大多原子分子体系和更真实等离子体环境推广，相关研究持续推进中。







四、客观评价
	本项目研究成果在国内外产生了重要学术反响，得到了等离子体物理、原子分子光物理等领域著名学者的高度认可和正面引用。理论方法与计算程序已成功应用于国防科研任务，并被国内外多个知名实验组采用为核心计算工具。具体如下：
1. 国防科研任务的应用成效
本项目自主发展了等离子体中原子过程非微扰方法与计算程序、以及多中心扭曲波方法与计算程序，构建起极端条件下原子过程高精度计算的完整技术体系。依托这一理论与程序，本团队系统开展等离子体中原子过程高精度参数研制，显著提高等离子体中原子过程参数的精度和可靠性。
团队研制的等离子体中原子过程参数，应用于极端条件等离子体辐射性质研究等多项国防相关重点课题中，在相关材料不透明度参数的研制和评估中发挥了重要作用，应用效果良好。相关数据和程序为相关院级重点和所级重点课题研究目标的顺利实现做出了重要贡献[具有应用证明]。
2. 理论方法的认可与采用
在国防科技大学袁建民教授团队的热稠密等离子体连续态原子过程电子瞬态空间局域化研究中[代表性引文1，Commun. Phys. 1, 95 (2018)]，将本团队关于德拜等离子体量子碰撞动力学的系统综述列为等离子体屏蔽效应研究领域的核心基础文献[引文17为代表性论文1]。
印度德里大学Rachna Joshi教授团队的德拜与量子等离子体环境下氢原子Shannon熵研究中[代表性引文2，Phys. Plasmas 30, 063905 (2023)]，将本团队综述作为该领域的奠基性参考文献，在论文开篇即引用，并以此确立了经典等离子体分类的标准学术表述[引文1为代表性论文1]”。
日本东京大学Kaoru Yamanouchi教授团队的后电离激发非共振布居转移研究中[代表性引文3，Phys. Rev. A 106, 063109 (2022)]，直接采用了本团队多自由度耦合含时方法框架下的转动波函数表示方法，将其作为量子动力学数值计算的核心理论工具[引文37为代表性论文2]。
3. 实验方案的借鉴与推荐
在北京科技大学王云良教授团队的相干轫致辐射产生巨型孤立半周期阿秒脉冲研究中[代表性引文4，Phys. Rev. E 107, 035201 (2023)]，充分肯定了本团队提出的载波包络相位表征新方案在动力学调控领域的重要价值，指出其可广泛应用于极性分子振动能级激发、电子-核联合动力学研究以及电子动力学的非对称操控等多个方向[引文39为代表性论文3]。
在美国阿贡国家实验室杰出研究员Linda Young教授团队的强X射线脉冲驱动分子共振双芯激发研究中[代表性引文5，Commun. Phys. 7, 341 (2024)]，明确引用了本团队提出的时间分辨共振俄歇电子谱重构分子振动波包核心方案，并指出该方案可利用双芯空穴态更短的寿命提升实验时间分辨率，在光化学动力学研究中具有重要应用价值[引文53为代表性论文4]。
在复旦大学陶镇生教授团队的干涉式双光子拉比振荡实现原子激发态超快量子控制研究中[代表性引文6，Commun. Phys. 7, 98 (2024)]，将本团队提出的紫外拉比振荡效应新探测方案，列为极紫外波段原子分子超快相干控制领域的代表性可行方案[引文55为代表性论文5]。
4. 核心物理思想的肯定与借鉴
在瑞典隆德大学物理系Stacey L. Sorensen教授团队的选择性碳激发对Auger−Meitner衰变影响的研究中[代表性引文7，J. Phys. Chem. Lett., 15, 4286 (2024)]，指出其观测到的位点特异性特征信号可结合时间分辨技术实现激发态动力学的官能团选择性探测，相关研究思路引用了本团队的代表性成果[引文14为代表性论文4]。
在马克斯・普朗克核物理研究所Thomas Pfeifer教授团队的强极紫外辐射空间重定向与光谱重塑研究中[代表性引文8，Sci. Adv. 12, eaef5300 (2026)]，将本团队提出的利用超荧光光谱观测XUV诱导拉比振荡的新方案列为短波长强场拉比振荡研究的重要代表性成果，并指出强短波长光驱动的拉比振荡是非线性XUV光与物质相互作用的标志性特征[引文59为代表性论文5]。
5. 提升学术影响力，促进国内外交流
基于本成果的学术影响力，团队成员以第一作者或通讯作者在Phys. Rev. Lett.、Commun. Phys.、J. Phys. Chem. Lett.、Phys. Rev. Res.和Phys. Rev. A等高水平期刊发表论文70余篇。受邀在全国原子与分子物理学术会议、AMO@XFEL2024、Atomic Physics 2024等重要国内外学术会议作邀请报告50余次。
团队成功组织举办了第三届原子分子光物理学术研讨会（2018）、第八届全国计算原子与分子物理学术会议（2023）、陕西省首届原子与分子物理学术会议（2024），第八届极端条件下的物质与辐射国际会议（2025）。成果第一完成人张松斌担任陕西省物理学会副理事长、陕西省物理学会青年工作委员会主任、中国核学会计算物理分会常务理事、计算原子与分子物理专业委员会委员，以及《中国物理快报》《中国物理B》《物理学报》《物理》四刊联合青年编委等学术职务，在学界获得广泛的学术影响力。
6. 推动高水平人才培养
依托本项目，团队在陕西师范大学培养了6名博士研究生和21名硕士研究生。其中，2名博士毕业生已成功获批国家自然科学基金青年项目，成长为领域内新的研究力量。团队成员程勇军、宫毛毛、刘艳荣等青年学者在项目支持下快速成长，已开始独立承担国家级科研项目，形成了结构合理、可持续发展的研究梯队。
7. 国家级科研项目的持续支持
本成果的研究工作得到了多项国家级科研项目的持续资助，包括国家自然科学基金面上项目（No. 11974230，12374238）、青年项目（No. 11604197，12504305）、重点项目子课题（No. 11934004）以及计算物理全国重点实验室项目（No. 6142A05230401）、中国工程物理研究院惯约实施管理中心重点项目（No. GFZX020801.13（2））等，充分体现了国家对本方向研究的持续认可与稳定支持。
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五、代表性论文专著目录
（不超过8条。其中代表性论文不超过5篇，代表性专著不超过3部，应公开发表2年以上，即2024年8月1日前）
	序号
	论文专著名称 
	刊名
	作者
	年卷页码（xx年xx卷xx页）
	发表时间（年月 日）
	通讯作者（含共同）
	第一作者（含共同）
	国内作者（中文）
	他引总次数
	检索数据库
	知识产权是否归国内所有

	1
	[bookmark: OLE_LINK3]Review of quantum collision dynamics in Debye plasmas
	[bookmark: OLE_LINK8]Matter and Radiation at Extremes
	R. K. Janev,
Song Bin Zhang*,
and Jian Guo Wang
	2016年1卷237页
	2016年10月14日
	Song Bin Zhang
	R. K. Janev
	张松斌，
王建国
	161
	WOS 核心合集
	是

	2
	Electron-rotation coupling in diatomics under strong-field excitation
	Physical Review A
	Yan Rong Liu,
Yong Wu,
Jian Guo Wang,
Oriol Vendrell,
Victor Kimberg,
and Song Bin Zhang*
	2020年102卷033114页
	2020年09月29日
	Song Bin Zhang
	Yan Rong Liu
	刘艳荣，
吴勇，
王建国，
张松斌
	7
	WOS 核心合集
	是

	3
	Carrier-envelope-phase measurement of sub-cycle UV pulses using angular photofragment distributions
	Communications Physics
	Xiao Xia Dong,
Yan Rong Liu,
Victor Kimberg,
Oriol Vendrell,
Yong Wu,
Jian Guo Wang,
Jing Chen,
and Song Bin Zhang*
	2022年5卷181页
	2022年07月14日
	Song Bin Zhang
	Xiao Xia Dong,
Yan Rong Liu
	董晓霞，
刘艳荣，
吴勇，
王建国
陈京，
张松斌
	3
	WOS 核心合集
	是

	4
	Rebuilding the vibrational wavepacket in TRAS using attosecond X-ray pulses
	Communications Physics
	Chao Wang,
Maomao Gong,
Xi Zhao,
Quan Wei Nan,
Xin Yue Yu,
Yongjun Cheng,
Victor Kimberg,
Xiao-Jing Liu,
Oriol Vendrell,
Kiyoshi Ueda,
and Song Bin Zhang*
	2024年7卷1页
	2024年01月02日
	Song Bin Zhang
	Chao Wang
	王超，
宫毛毛，
赵曦，
南全伟，
余心悦，
程勇军，
刘小井，
张松斌
	3
	WOS 核心合集
	是

	5
	[bookmark: OLE_LINK4]Proposal for Observing XUV-Induced Rabi Oscillation Using Superfluorescent Emission
	Physical Review Letters
	Jun Jie Cui,
Yongjun Cheng,
Xin Wang,
Zheng Li,
Nina Rohringer,
Victor Kimberg*,
and Song Bin Zhang*
	[bookmark: OLE_LINK5]2023年131卷043201页
	2023年07月25日
	Victor Kimberg,
Song Bin Zhang
	Jun Jie Cui
	崔俊杰，
程勇军，
王鑫，
李铮，
张松斌
	9
	WOS 核心合集
	是

	合  计
	183
	WOS 核心合集
	是

	补充说明（视情填写）：


“作者”、“通讯作者（含共同通讯作者）”和“第一作者（含共同第一作者）”的姓名表述应与论文原文的署名保持一致，“国内作者”填写作者的中文姓名。

六、主要完成人情况表
	姓    名
	张松斌
	排    名
	1

	行政职务
	无
	技术职称
	教授

	工作单位
	陕西师范大学
	完成单位
	陕西师范大学

	对本项目主要学术贡献：
张松斌教授是本项目的总负责人和全部5篇代表性论文的通讯作者。学术贡献方面：提出了等离子体非微扰理论框架和多中心扭曲波方法，构建了多自由度耦合含时理论体系，发展了阿秒X射线俄歇谱理论，主导了三个研究方向的选题、理论推导、程序开发和论文撰写。组织贡献方面：在陕西师范大学组建“原子分子超快光物理”研究团队，统筹项目申报与实施，主持多项国家级课题。人才培养方面：依托本项目培养博士研究生6名、硕士研究生21名，其中2名博士毕业生已独立获批国家自然科学基金青年项目。



	姓    名
	程勇军
	排    名
	2

	行政职务
	无
	技术职称
	副研究员

	工作单位
	陕西师范大学
	完成单位
	陕西师范大学

	对本项目主要学术贡献：
程勇军副研究员作为团队成员，主要参与阿秒X射线俄歇谱理论的发展，以及基于超辐射谱与分子俄歇碎片谱带监测拉比振荡研究，是代表作4和5的主要参与人。



	姓    名
	刘艳荣
	排    名
	3

	行政职务
	无
	技术职称
	讲师

	工作单位
	陕西师范大学
	完成单位
	陕西师范大学

	对本项目主要学术贡献：
刘艳荣博士作为团队成员，主要参与多自由度耦合含时方法和程序的构建，以及电子-分子转动耦合及简并态耦合等关键效应的研究，是代表作2和3的主要参与人。



	姓    名
	宫毛毛
	排    名
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