
!!!!!!!!!!!

!!!!!!!!!!!
"

""

"
物理学与交叉学科

计算物理前沿及其与计算技术的交叉#

倪 军! 刘 华
（清华大学物理系 北京 "###$%）

摘 要 计算物理学是随着计算技术发展而形成的一门新兴的交叉学科 &它是用现代计算技术武装起来的“实
验的”理论物理学和“虚拟的”实验物理学 &文章回顾了计算物理的发展历史，介绍了计算物理研究状况和前沿问
题，并展望了新世纪计算物理面临的挑战 &
关键词 计算物理，计算技术，数值模拟
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" 起源和背景

计算物理学是随着计算机技术的不断发展而迅

速发展起来的一门新兴学科 &计算物理利用当前发
达的计算机技术和成熟的数值计算技术，结合理论

物理和实验物理的结果，开拓了一个人类认识自然

的新方法，它是用现代计算技术武装起来的“实验

的”理论物理学和“虚拟的”实验物理学，已经成为一

个新的物理学分支———计算物理学［"，F］&
世界上最早的计算技术要数中国古代的算盘 &

到了 "I世纪，欧洲数学家帕斯卡（M/9:/6）、莱布尼兹
（,>5N+54O）等人设计了可以进行加减乘除的机器 &世
界上第一台计算机的思想是由冯·诺伊曼提出，尔后

在 "PQP年由 (RS公司资助，在 "P%%年建成的 &早期
计算机技术的发展主要是由“曼哈顿”计划推动的 &
在爱因斯坦和一批物理学家的推动下，美国于 "P%F
年 $月开始秘密实施“曼哈顿”计划 &由于原子弹的
研制需要涉及流体动力学、核反应过程、中子输运过

程、辐射输运过程和物态变化过程等，涉及的都是十

分复杂的非线性方程组，因此，冯·诺伊曼估计的结

果是，“曼哈顿”计划研制过程需要的计算量可能超

过人类有史以来进行的全部算术运算 &在这个需求
的推动下，美国于 "P%% 年开始着手建造计算机，从
而计算机技术和计算物理获得迅速发展［Q］&在费米
的推动下，洛斯阿拉莫斯实验室于 "PTF年就将计算
机应用于非线性系统的长时间行为和大尺度性质的

研究 & "PTT年 T 月，费米和合作者编写的一个洛斯
阿拉莫斯研究报告提出了许多重要问题［%］，很多人

把它看成是计算物理的正式起点 & "PHT 年，哈洛
（./;61@）和弗罗姆（U;122）在 V:5>+45B5: W2>;5:/+杂志
上发表了“流体力学的计算机实验”一文［T］，提出计

算机实验的概念 & "PHT年，X/N*9Y8和 Z;*9Y>6通过数
值实验揭示了 Z=[方程的孤立波所呈现的守恒性
与类粒子性［H］&利用计算物理技术，人们不断提供一
系列新概念，并发现一系列新的物理现象，从而实现

了计算物理理解、发现和预言新物理现象的目的 &事
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实上，到 !"世纪 #"年代末，计算物理的成果已经奠
定了它作为一门独立学科的地位 $至此，计算物理学
已经成为物理学中与实验物理和理论物理相提并论

的一门新兴学科 $
计算物理是一个多学科的交叉领域，往往需要

物理学家、数学家和计算科学家进行跨学科的协同

研究 $一方面需要站在本领域研究前沿提出挑战性
的问题，另一方面，它还需要运用许多基础数学理论

（如偏微分方程理论、线性代数、非线性规划等），还

需要充分掌握和运用先进的计算技术进行大规模数

值模拟和分析 $例如，因为提出电子密度泛函理论而
获得 %&&’年诺贝尔化学奖的科恩（()*+）在大学和
硕士研究生阶段是学习应用数学的，后转为攻读物

理学，跟随哈佛大学的著名的物理学家施温格

（,-*./+012）教授攻读博士学位 $这样就奠定了他的
多学科的知识背景，为他后来在计算凝聚态物理上

做出突出贡献打下了基础 $

! 研究内容和前沿

计算物理形成后，它的研究工作和应用迅速扩

展到不同领域 $受计算物理学影响最大和发展最快
的几个领域包括统计物理学、凝聚态物理学、粒子物

理学和流体力学等几个发展迅速的学科 $然而，计算
物理可以发挥作用的绝不局限于这些领域，只要能

够利用数值计算的方法解决的物理问题都是计算物

理研究的内容 $
计算物理不必像理论物理那样，为了使问题可

解而大大简化模型，使得它尤其擅长复杂现象的研

究 $统计物理是计算物理最早涉足的领域之一 $统计
物理需要研究的系统包含的粒子总数是非常巨大

的 $统计物理学从微观的角度研究宏观的物理现象，
而微观对象的数量总是非常巨大的，所以传统的解

析方法在处理统计物理问题时，许多问题不能得到

解决 $例如，在统计物理学中最简单而又应用广泛的
伊辛模型，只能在一维和二维找到解析解，具有量子

效应的海森伯模型只有一维解 $计算物理的出现无
疑给统计物理的发展带来了新的曙光 $如果让计算
机描述每一个微观粒子的状态，并按照微观粒子的

运动规律决定其下一个时刻状态，如此循环，就可以

模拟大量微观粒子组成的宏观系统的动力学过程 $
目前在统计物理学领域使用最为成熟的计算机模拟

方法就是所谓的蒙特卡罗方法［3，’］，它使用计算机提

供的伪随机数并采用随机行走的方法设计系统演变

的动力学过程，从而模拟实际系统的变化过程 $从原
理上说，使用模拟方法能够解决大量的统计物理学

问题 $虽然如此，由于随着系统包含微观粒子数的增
加，计算量将以幂函数速度增加，人类目前使用的计

算机还不能完成任意宏观系统需要的计算量 $
计算物理在一些相对成熟的物理学分支如电动

力学和流体力学领域也能大有作为，虽然这些领域

的物理问题能够由相当完美的方程组来描述 $但是，
电动力学和流体力学中给出的都是非常复杂的偏微

分方程组，传统的分析方法几乎无能为力 $然而，如
果使用几种非常成熟的数值计算方法，譬如有限差

分方法（456），有限元方法（476），傅里叶变换方法
（486）和多网格方法（696）等，计算物理能得出令
人满意的结果 $
计算物理的一个最重要的特点，是能够模拟实

验上不能实现或很难以实现的物理系统，这包括早

期宇宙行为、强磁场、极高压、极低温或高温环境下

物理系统的行为 $例如使用超级计算机分析和模拟
不同星际爆炸的方式，研究星际尘埃以及不可见的

“暗”物质，由此可以推断未来宇宙的命运 $地球内部
有几百吉帕的压力和数千度的高温，其内部物质的

主要成分为铁，它的物理行为如熔解曲线和弹性模

量等可以使用第一性原理分子动力学方法进行定量

预测［&］$另外，有些实验是非常昂贵的，像用于高温
等离子体研究的托卡马克（8):;<;:）装置的运行，托
卡马克装置中的输运过程和动力学往往需要超级计

算机进行事先的模拟 $
计算物理学之所以能够奠定其作为一门独立学

科的基础，它在量子力学领域的工作非常关键 $计算
物理出现之前，相对论量子力学的奠基人狄拉克曾

经在 %&!&年给出一段著名的评论，他说物理学的一
个重要分支———量子力学和整个化学的所需要的所

有基本规律都已经给出，接下来的所有工作都应该

由数学家来解决，而这些工作只是求解相对论量子

力学给出的方程而已（当时，狄拉克已经给出相对论

量子力学方程）$然而，令数学家非常头痛的是，物理
学家给出的相对论量子力学方程非常复杂，传统的

数学方法根本无法求解，甚至在使用近似方法的前

提下，也很难求解 $值得强调的是，狄拉克给数学家
提出的问题现在不仅仅是由数学家来解决的，而主

要由物理学的另一个新分支———计算物理来解决 $
大多数量子模拟的基础是费恩曼的路径积分和相对

应的量子蒙特卡罗方法，它们是量子色动力学计算

的基础，参与强相互作用的粒子由“夸克”组成，夸克

·!#=· 物理



之间的相互作用靠“色荷”耦合 !由于夸克的内部具
有复杂的对称性，它们的相互作用理论即量子色动

力学表现出复杂的特性并且没有很好的作微扰的小

参数，威尔逊提出采用离散点阵进行量子场论的计

算，称为格点规范场 !格点规范场方法可以处理“夸
克禁闭”，定量计算强子的质量谱等，这样使得粒子

物理工作者不再单纯依赖造价昂贵的大加速器上的

实验结果，也可以通过计算机进行“虚拟”测量 !量子
蒙特卡罗也可以用来模拟原子核结构，原子核相互

作用较复杂，它包括自旋和同位旋算符 !目前可以用
量子蒙特卡罗方法对不到 "#个核子的系统精确地
进行计算［"#］!

$#世纪 $# 年代，薛定谔给出了描述分子中核
子和电子运动规律的非相对论波动方程，原则上，非

相对论波动方程能够给出所有原子中核子和电子的

动力学规律 !但是，人们能够求解的系统仅仅局限于
只有一个质子和电子的氢原子体系，而由两个氢原

子组成的氢分子或者由两个电子和两个质子组成的

氦原子系统就无法求解 !在统计物理的平均场近似
方法思想的启发下，哈特里（%&’(’))）和福克（*+,-）
在波恩 .奥本海默近似方法的基础上提出了广泛应
用物理化学的哈特里 .福克方法 !哈特里和福克充
分利用自洽理论，在大量迭代运算过程中得到收敛

的结果 !哈特里 .福克自洽场方法在处理多电子系
统非常成功 !目前，已经形成成熟的哈特里 .福克自
洽场方法程序库，可以开展广泛的计算工作，这一方

法随着算法的改进，已经能达到误差低于 "/的精
度，并且可以计算键能和反应热 !
在薛定谔提出量子的波动方程的 0# 年后，科

恩，%+1)23)’4 和沈吕九（51&6）在 "780 年提出了一
个主要的计算思想 !他们证明电子能量由电子密度
所决定，从原理上，可以通过电子密度得到所有电子

结构的信息 !这样就不需要处理复杂的多体波函数，
而只需要三个空间变量即可描述电子结构的性质 !
这一方法被称为电子密度泛函理论［""—"9］!科恩也因
此获得 "77:年的诺贝尔化学奖 !哈特里 .福克自洽
场方法应用于分子中的多电子系统相当成功，但随

着电子数的增加，哈特里 .福克方法计算的困难程
度大大增加 !密度函数理论就是为了解决这个问题
而提出来的 !科恩和沈吕九密度函数理论认为，粒子
的哈密顿量取决于电子密度的局域值，由此可以得

出局域密度近似方法［"9］! 9# 多年来，该方法已经成
为固体结构和电子性质计算的最主要的方法 !目前
人们称基于该方法的自洽计算为第一性原理方法 !

应该说基于局域密度泛函的第一性原理方法，对于

电子的基态的计算是非常准确的，与电子基态能量

相关的物理如电子的能带结构、结合能、声子谱等都

能用局域密度泛函方法进行定量计算 !第一性原理
计算固体光学响应的困难在于波函数中的多电子效

应，即便忽略电子 .空穴相互作用，计算介电函数，
也要求知道激发态能量与波函数 !因此，$# 世纪 :#
年代中期以前，难以用第一性原理计算来确定固体

的光学性质，局域密度泛函方法过低估计带隙 ;#/
以上，而哈特里 .福克方法则过高估计 ! "7:;年，在
<=方法［"0］（即在电子格林函数 <中采用屏蔽库仑
相互作用势 ! 计算一阶电子自能）基础上发展了用
第一性原理计算实际体系准粒子能量的方法，可以

计算各种光学性质 !
应该说，计算物理学在统计物理和凝聚态物理

方面的应用可算最为成熟，取得的科研成果也相对

较多 !在统计物理和凝聚态物理领域中最具有代表
性的三类方法就是分子动力学方法、蒙特卡罗方法

和基于第一性原理的能带计算方法 !分子动力学方
法和蒙特卡罗方法是出现最早的两种方法，前者采

用牛顿方程的数值解，并结合各态历经建立热平衡

的条件，而后者则通过相空间的随机行走实现细致

平衡，它能够使系统按照人们需要的途径进行演化，

最终得到自由能最低状态 !除了分子动力学和蒙特
卡罗方法外，还有很多在计算固体的电子结构、基

态、相图等方面使用得相当广泛的其他方法 !集团变
分方法（>?@）［";］是求解固体相图和基态最为有效
和常见的方法 !它根据“原子组成集团”的思路给出
非常难于求解的固体系统的熵，从而顺利地给出了

自由能与系统构型之间的关系，为求解系统自由能

最低状态和系统动力学过程打开方便之门 !这种方
法已经给出许多实验难以得到的结果 !主方程方法
在处理相变和生长动力学方面也是相当成功的 !对
于生长过程，平衡生长可以由相图来描述 !结合第一
性原理的总能计算，第一性原理的相图计算已能得

到各种金属、半导体合金和化合物的相图 !非平衡生
长的大尺度行为主要采用蒙特卡罗方法模拟［"8，"A］!
非平衡生长过程中存在多种弛豫过程，类似其他非

平衡过程，它包括很宽的空间和时间尺度范围［":］!
计算物理学还具有一个非常重要的应用———实

验数据处理［"7］!计算物理远远不只包含用模拟和数
值分析来为物理系统提供洞察力和解释的作用，它

在海量实验数据的获得、处理和理解，以及实验数据

的模拟等方面发挥着非常重要的作用 !例如，在高能
·980·9"卷（$##$年）A期



物理中，高能粒子加速器中的大量高能粒子探测器

给出的数据以万亿字节计，处理、分析和解释如此大

量的数据，并从中获得规律性的结论，计算机和计算

物理是同样不同缺少的工具 !同样，在研究环球大气
环境的地球物理学中，气象卫星返回地面的数据也

数以万计，根据卫星数据得到气象参数必须得到计

算机和计算物理的帮助 !
经过不到一个世纪的发展，计算物理日趋成熟，

并已经应用到许多物理领域，包括统计物理学、核物

理、高能物理、粒子物理、生物物理、凝聚态物理、地

球物理、大气物理、光学、力学、流体力学、电磁学、量

子力学、量子色动力学等领域 !除了在各个学科中，
计算物理学在各种工程项目中也得到广泛的应用，

从近年来国际计算物理会议、全国计算物理会议中

可以清楚看出这一点 !
计算物理可以分为不同层次，而不同层次的计

算由于涉及的时间和空间尺度是不一样的（如表 "
所示）!大体上说，计算资源 # ! $ "! $ #，# #物理现
象的时间尺度，" #粒子数，! #复杂性，!是依赖于
问题的算法和复杂性的参数 !不同层次的计算往往
采用不同的物理模型和计算方法，在核与粒子层次，

量子蒙特卡罗是其最主要的方法；在原子分子层次，

主要涉及两方面的计算，即结构和电子性质的计算 !
结构计算有蒙特卡罗、分子动力学、集团变分法等，

电子性质主要是能带计算理论 !由于结构和电子性
质互相关联，所以目前的计算方法往往是结合两者，

如第一性原理分子动力学［%&］!纳米尺度的研究是凝
聚态物理研究的热点，由于纳米尺度涉及几百到几

万个原子，所以往往需要高性能计算机来处理纳米

尺度物理问题的计算问题，目前第一性原理计算已

能够处理数百个原子的计算 !在介观尺度，蒙特卡罗
和分子动力学方法仍然扮演着关键的作用，它们可

用于高达几十万甚至几百万个原子的计算 !对于宏
观尺度，其物理行为由经典力学和连续力学描述 !在
不同尺度之间，往往需要对于不同方法的数据进行

衔接，从而进行多尺度的计算，使得小尺度的性质如

电子的能带性质用于大尺度的计算中 !对于介观和
宏观尺度之间如何进行有效的计算，仍然是计算物

理学家所面临的挑战 !
表 " 计算物理的层次

尺度 核与粒子层次原子分子层次 纳米 介观 宏观

长度’( ) "& * "" "& * ""—"& * + "& * ,—"& * - "& * -—"& * . / "& * .

时间’0 ) "& * "- "& * "-—"& * "% "& * ".—"& * "& "& * "&—"& * - / "& * -

. 发展展望

计算物理的研究需要的实验条件是高速运行的

计算机，其实验室的工作就是在各种理论或者实验

基础上构造虚拟的自然过程，从而观察其中可能发

生的现象 !计算物理得益于计算技术的高速发展，特
别是超级计算机的发展和 12机的普及 ! 232--&&是
第一台被称为“超级计算机”的计算机，它诞生于

",--年，其速度为 . 兆（4）浮点运算率 ! %& 世纪 ,&
年代超级计算机已经达到吉（5）浮点运算率的水
平，现在已经达到太（6）浮点运算率的水平 !实际
上，超级计算机这一名称也是“动力学”的，随着时间

的进化，现代的奔腾 12机已经达到 %&世纪 +&年代
超级计算机 2789机的水平 !现在“超级计算机”已
经更多地称为“高性能计算机”或者“高性能计算环

境”!因为现代计算技术已不仅仅要求高速度的
21:，也要求有大的内存，高速的网络环境和优异的
可视化环境 !并行计算已成为高性能计算机的主流，
不但目前超级计算机采用并行处理的结构，12机也
可以在 ;<=>?（一种可运行于 12机的免费操作系统）
下组成集群（@A>0BCD）运行并行程序 !高性能计算环境
还包括计算技术软件的发展，虽然 EFDBDG=语言一直
是物理学大规模计算中最常用和速度最快的编程语

言，但与 2’2H H，1IBJF=和 1CDA等不同语言的结合已
越来越流行 !当前计算物理的项目越来越向大型化
发展，需要不同研究组的科学家共同完成，分布式同

步开发软件（如 2KL）已成为重要工具 !
过去几年，21:处理器的速度每 "+个月增加一

倍（4FFDC定律），并且计算成本下降，",,M年 %&&美
元’兆浮点运算率变为 %&美元’兆浮点运算率，计算
物理是最受益的领域之一 !例如，最早的分子动力学
模拟只有 .%个粒子，现在已能进行上百万粒子的计
算 !为了运行重大的挑战性课题，目前高性能计算机
要求能提供 " 太浮点运算率的计算能力，" 太字节
主存容量和 "太字节’秒的 N’O带宽，这就是所谓的
.6性能目标 !可以预料，硬件环境仍然会持续改进，
预计到 %&"&年，将出现计算速度为 "千太浮点运算
率的计算机 !未来新型的计算机，如量子计算机仍需
物理学家和计算机科学家共同努力探索 !
算法上的革新是计算物理学家最重要的研究内

容 !随着体系的增加，计算量与自由度 " 成幂函数
增加，ODPCD * Q（计算量仅随体系尺寸线性化增加的
算法）是最好的算法 !对于分子动力学和蒙特卡罗计

·R-R· 物理



算，可以容易地设计 !"#$" % &的算法，计算的粒子
数从 ’()*年的几十个粒子到现在已达到几百万个 +
已能模拟裂纹的物理行为［,’］+相对来说，由于量子
散射具有指数性的复杂度，需要较精确计算的量子

散射问题，从 ,-世纪 )- 年代处理两体散射到现在
四个粒子的散射的计算仍是一个挑战［,,］+即使对于
简单系统仍有许多复杂问题，如熔解问题、高分子运

动、蛋白质折叠以及玻璃体系的行为等仍然是没有

完全解决的问题 +除了平衡态的问题外，未来越来越
多的研究会更加关注动态效应（扩散、输运、激发

态）+
现在量子蒙特卡罗方法越来越成熟，特别是

!"#$" % &算法，其速度在某些体系，已经超过局域密
度泛函方法［,*］+虽然第一性原理计算已经取得了巨
大的成功，但第一性原理计算只适用于电子关联弱

的体系，如何在强关联体系中引进第一性原理的计

算是未来努力的方向，近年来在这方面有一些进展，

例如结合密度泛函理论和处理关联体系的动力学平

均场理论计算关联的 .电子体系［,/］，这方面的研究
还需计算物理学家和理论物理学家的更好的合作 +
计算物理也展现出更大的应用性，计算物理与

材料科学的结合而形成的材料设计学能够为材料科

学家提供设计分子和材料的“虚拟”环境，从而替代

传统的试错法的研究手段，为材料科学领域带来一

场科学革命［,)，,0］+
近年来，两个新的趋势正在形成：（’）大的多学

科的计算物理的合作团队共同研究挑战性的课题；

（,）计算、实验和理论实时的交互合成 +可以说，,-
世纪的计算物理学取得了巨大的成功，,’世纪的计
算物理学会在更高层次上发展 +
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