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• 院士：1人（何国钟研究员）

• 研究员：2人（韩克利、王利）

• 副研究员：4人（徐大力、孙巨龙、尹鸿鸣、刘建勇）

• 助理研究员：2人（赵广久、王艳秋）

• 博士后3人，研究生36人

一、人员情况



二、承担的项目

• 973项目

• 国家自然科学基金重点项目

• 国家自然科学基金创新群体

• 国家自然科学基金面上项目

• 分子反应动力学国家重点实验室项目



卤代芳烃的光解动力学
(IF=8.12)

这篇综述文章总结了我们课题组在卤代芳烃光解动力学方面的系列
研究工作, 同时总结国际同行对我们这项工作的引用和评价.

代表性工作之一





根据实验和量子化
学计算，首先建议
了一个单重态和三
重态交叉的光解机
理，后来国际同行
的理论和实验广泛
引证这个机理。
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C6H5-Br bond distance



代表工作之二：非绝热量子动力学
(IF=6.02)



Dear Dr Han,

I am pleased to let you know that your article The time-dependent

quantum wave packet approach to the electronic ally nonadiabatic

processes in chemical reactions, which appeared in Volume 25 issue 1-2

of our journal International Reviews in Physical Chemistry, was one of

the most accessed articles of the journal in 2006. I have set up a link

in the 'aims and scope' section of the journal website

www.informaworld.com/trpc to the full list of the top 10 most accessed
articles, in which your article features.

I do hope that this evidence of appreciation for your work will

encourage you to submit more articles to the journal in the future.

Best Regards,

Anna

Anna West - Publishing Editor, Physical Sciences

Taylor & Francis

4 Park Square, Milton Park, Abingdon, OX14 4RN

phone: 0207 017 7474 

email: anna.west@tandf.co.uk



Chu TS, Zhang Y, Han KL

The time-dependent quantum wave packet approach to the electronically 

nonadiabatic processes in chemical reactions

INTERNATIONAL REVIEWS IN PHYSICAL CHEMISTRY 25 (1-2): 201-235 JAN-

JUN 2006 

Times Cited: 34

http://apps.isiknowledge.com/WoS/CIW.cgi?SID=1DdP5N6E1kJLI4pdcbi&Func=Abstract&doc=1/38


O2(a 1Δ)+O2(a 1Δ) → O2(b 1Σ)+O2(b 1Σ) 电子传能过程的非绝热动力学
计算 (第一个六维的非绝热量子散射研究) JCP Communication (2008)





代表工作三：阿秒分辨的量子动力学



Hu J, Han KL, He GZ
Correlation quantum dynamics between an electron 
and D-2(+) molecule with attosecond resolution

PHYSICAL REVIEW LETTERS 95 (12): Art. No. 123001 
SEP 16 2005 
Times Cited: 34

http://apps.isiknowledge.com/WoS/CIW.cgi?SID=G2JPNccANi8jH8mLNKN&Func=Abstract&doc=1/37


➢LZH-DICP(Lu-Zhang-Han)

➢Application
✓ Hydrogen atom

✓ Molecular hydrogen ion

✓ Carbon monoxide cation

✓ High-Harmonic Generation

Lu, Zhang, Han, Phys Rev E 2008, 77, 066701.



LZH-DICP: Test on 3.20 GHz Pentium 4D

Intel(R) Xeon(R) CPU 2.60GHz

四核处理器上并行测试

H原子 1D模型H2
+

Δr Δt TCPU
ΔR Δz Δte

TCPU

sine-DVR 0.2 0.1 2 h 47 m 29 
s

0.1
0.4 0.2

5 h 2 m
33 s

CN 0.15 0.05 3 d 7 h
20 m 6 s

0.05
0.2 0.1

8 d 12 h
11 m 57 s



Our 

calculations

Note: different
soft-core Coulomb potential

B. Feuerstein and U. Thumm, 

Phys. Rev. A, 2003, 65, 043405

2 2

1 1

( ) ( ) ( ) ( )
2 2

R R
z a R z a R

− −

− + + +

!!! Dissociation <<
Ionization

Theory

V=3

Molecular Hydrogen ion





代表工作之四：全维动力学与过渡态理论的比较
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代表工作之五：氢键促进的光诱导电子转移猝灭荧光

中科院大连化物所1101组

Hydrogen Bonding

PET



激发态氢键动力学研究

中科院大连化物所1101组



邀请专著章节（已出版）

中科院大连化物所1101组



叶绿素生物合成酶催化活性研究

中科院大连化物所1101组



发表文章情况

• 两年发表3.0以上的文章有35篇

• 国际会议邀请报告9次

• 主办国际性学术会议一次

• 绩效: 2007年240; 2008年410.

• 编写专著一本





感谢国家自然科学基金委, 973
和各位专家评委的支持

感谢所领导和职能部门支持
感谢十一室领导和全体人员的支持
感谢1101组全体人员的辛勤劳动


