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	项目名称
	凝聚态体系非平衡量子动力学方法与机制

	提名者
	中国科学技术大学

	提名意见
	
该项目面向凝聚态材料光激发非平衡过程的理论描述这一前沿科学问题，长期开展第一性原理非平衡激发态动力学理论与方法研究，发展并建立了自主可控、具有独立知识产权的Hefei-NAMD程序平台与方法体系。项目突破传统单粒子图像的局限，实现了从电子-声子耦合下的载流子能量与动量弛豫，到自旋与谷自由度演化、多体相互作用下的激子动力学以及强光场驱动的光与物质相互作用的系统性理论拓展，形成了描述固体激发态载流子产生、散射、弛豫和复合过程的完整第一性原理动力学框架。其中，项目在国际上率先实现了基于多体理论的第一性原理激子动力学模拟，使激子从传统的静态能谱描述走向实时动力学研究，并揭示了多体相互作用协同调控超快激发态演化的一系列新机制。Hefei-NAMD已成为国际上具有广泛影响力的第一性原理激发态动力学软件，被国内外100余近200个研究团队应用，支撑发表相关研究论文500余篇。项目实现了从原创方法发展、软件平台建设到前沿科学应用的有机贯通，推动了第一性原理非平衡激发态动力学的发展。提名该项目申报安徽省自然科学奖。

	项目简介
	本项目围绕凝聚态体系非平衡激发态量子动力学方法与机制开展研究，发展了具有自主知识产权的第一性原理非绝热动力学软件Hefei-NAMD，建立了从时间、实空间、能量、动量和自旋等多维度描述载流子与激子动力学的理论和计算框架。项目发展了包含电子-声子耦合、自旋-轨道耦合、电子-空穴多体效应及核量子效应的动力学方法，率先实现自旋分辨的实时GW-BSE激子动力学，并突破传统方法难以直接模拟动量空间载流子实时演化的限制。在此基础上，揭示了界面声子辅助超快电荷转移、界面态介导的能量与相干电荷转移、半导体电子空穴复合、亮暗激子转化、自旋谷激子退极化、超快退磁及质子耦合电荷转移等重要机制。相关研究推动了凝聚态激发态动力学由单粒子、实空间描述向多体、多自由度和多维度量子动力学发展，为理解光能、电荷、自旋及晶格之间的超快转化规律，以及光电、光伏、自旋电子学和谷电子学材料与器件的设计提供了理论基础和自主计算工具。

	主要完成人
	赵瑾、郑奇靖、褚维斌、郭宏礼、张丽丽

	主要完成单位
	中国科学技术大学，复旦大学，浙江大学，郑州大学
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专家2：姚裕贵（北京理工大学，院士、凝聚态物理）
专家3：万贤刚（南京大学、教授，凝聚态物理）
专家4：张振宇（中国科学技术大学、教授，凝聚态物理）
专家5：罗毅（中国科学技术大学、教授和物理化学）
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