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Ядерный магнитный резонанс (ЯМР) является эффективным методом решения различных задач физики, химии и биологии. Среди последних достижений ЯМР упомянем томографию ЯМР – важнейший диагностический метод медицины и экспериментальную реализацию простейших алгоритмов квантового компьютинга, когда распараллеливание вычислительных процессов осуществляется на основе квантово-механического принципа суперпозиции [1,2]. Многоквантовый (МК) ЯМР [3] значительно расширил возможности ЯМР при исследовании структуры и динамических процессов в веществе. Интерпретация экспериментальных данных МК ЯМР неразрывно связана с изучением МК динамики. В твердых телах для этого необходимо проанализировать МК динамику многочастичной системы ядерных спинов (S=1/2), связанных диполь-дипольными взаимодействиями (ДДВ), которая описывается эволюционным уравнением Лиувилля для матрицы плотности ( (t) (ħ=1): 
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где гамильтониан системы в МК эксперименте ЯМР имеет вид [3,4]:
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Константа bij в (2) определяется ДДВ спинов i и j , а 
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 - повышающий и понижающий операторы углового момента спина i . Если в начальный момент времени t=0 спиновая система находилась в тепловом равновесии во внешнем магнитном поле, направленном вдоль оси z , то с точностью до не зависящих от времени членов формальное решение (1) определяется следующим образом 
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где Izi – оператор проекции углового момента спина i на ось z и 
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. В МК ЯМР реализуются все возможные переходы между зеемановскими уровнями спиновой системы во внешнем магнитном поле, причем интенсивность МК переходов с изменением проекции Mi оператора Iz на n единиц (n – квантовый переход) равна [4,5,6]: 
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Штрих у знака суммы в (4) означает, что суммирование проводится только по таким i, j , для которых Mi – Mj = n. Нетрудно проверить, что в системе из N спинов реализуются только переходы с четным n (|n| = 0,2,4,..., ( N) [4,5]. Задача состоит в определении зависимости от времени интенсивностей всех возможных переходов (профиль МК когерентностей). Поскольку матрица плотности ((t) системы из N спинов содержит 22N элементов, для определения профиля МК когерентностей по формулам (3), (4) нужно провести (по алгоритмам существующим к настоящему времени) порядка 24N  операций. В результате, расчеты МК динамики были проведены лишь в системах, содержащих не более шести спинов [5]. В то же время для интерпретации МК экспериментов ЯМР, выполненных в одномерных системах [7], необходим анализ МК динамики в системах из 12(20 ядерных спинов. Изучение МК динамики в многоспиновых системах необходимо для получения информации о структуре, пространственной размерности, числе ядерных спинов в примесных кластерах в твердом теле, а также количественных характеристиках молекулярной подвижности в твердом веществе.

Существенного прогресса в исследовании МК динамики удалось добиться при рассмотрении линейных цепочек ядерных спинов в приближении взаимодействий ближайших соседей [4,6]. Полученные в этом случае аналитические решения [4,6] позволили объяснить ряд экспериментов МК ЯМР и выявить свойства МК динамики, которые мы используем для организации вычислений на суперкомпьютере. Перечислим основные из этих свойств.

1. Оператор 
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является интегралом движения [6] задачи 
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 и дает возможность представить гамильтониан Н в виде двух блоков размерностью 2N-1*2N-1 .

2. В приближении взаимодействий ближайших соседей (при различных константах ДДВ разных пар спинов) гамильтониан Н разбивается на блоки, размерностью СkN*СkN (k=0,1,2,...N), соответствующие различным собственным числам оператора Iz [6].

3. Интенсивности Gn(t) МК переходов при n=4k (0(4k(N) определяются только действительной частью матрицы плотности ( (t) системы, а интенсивности МК переходов при n=4k+2 (2(4k+2(N) определяются только мнимой частью матрицы плотности ( (t).

4. В системах с нечетным числом спинов N вклад в интенсивности МК когерентностей от каждого блока гамильтониана Н (см. п.1) одинаков. Для решения задачи о профиле МК когерентностей достаточно ограничиться одним из блоков Н и удвоить полученные интенсивности.

Поскольку МК динамика должна быть проанализирована в больших временных интервалах, удобно соотношение (3) переписать в виде
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где (t – используемый при расчетах шаг по времени. Для вычисления матричных экспонент в (5) проводилась диагонализация гамильтониана Н с применением метода Хаусхолдера и QL-алгоритма [8]. Затраты вычислительного времени на диагонализацию быстро возрастают с увеличением числа спинов N. Оценки показывают, что используемый нами алгоритм целесообразно применять только при N(15. При N>15 матричные экспоненты в (5) будут вычисляться с помощью Паде- аппроксимации [9].

Рассматриваемая задача допускает несколько уровней распараллеливания. Укажем основные из них.

1. Вычисление интенсивности МК когерентности Gn0(t) заданного порядка n0 не связано с вычислением интенсивностей Gn(t) при n( n0 и может быть проведено отдельно.

2. Вычисления матрицы плотности ( (t) при различных временах по формуле (3) независимы друг от друга, и весь временной интервал расчета может быть разбит на независимые части.

3. Матричные умножения, необходимые для вычисления интенсивностей МК когерентностей, могут быть распараллелены.

В настоящее время нами проанализирована МК динамика в системах, содержащих от 7 до 12 спинов на суперкомпьютерном комплексе RM600 ИПХФ РАН. При этом использовались до десяти процессоров комплекса, и распараллеливание осуществлялось только согласно пп.1,2. Точность проведенных расчетов контролировалась проверкой "закона сохранения" (
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) [6] и сопоставлением численных результатов с аналитическими решениями [6] при малых временах.

МК динамика 7-12 спиновых систем может быть описана следующим образом. При малых временах эволюции МК динамика состоит в обмене интенсивностями между первоначально существующей МК когерентностью нулевого порядка и МК когерентностями плюс/минус второго порядков. В дальнейшем возникают МК когерентности более высоких порядков, в основном, за счет уменьшения интенсивности МК когерентности нулевого порядка.

В линейных цепочках эволюция МК когерентностей нулевого и второго порядков на временном интервале Т (1мс при учете всех ДДВ не изменяется, если ограничиться только ДДВ ближайших и следующих соседей [6]. В циклических системах для описания эволюции МК когерентностей оказываются существенными и ДДВ удаленных спинов [6]. 

Сравнение полученных результатов с феноменологической теорией МК ЯМР [3] обнаруживает лишь качественное согласие. Дальнейшее проведение суперкомпьютерных расчетов МК динамики в линейных цепочках позволит сопоставить полученные результаты с экспериментальными данными МК ЯМР.
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