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[摘　要]　回顾历史,科学史上很多重要仪器的发明,都源于理论上新概念和新原理的提出.新概

念和新原理可以催生具有原创思想的科学仪器的创制,最终促进我国基础科学研究创新能力的整

体提升.当前理论与计算化学正处于蓬勃发展阶段,我国近年来在该学科方向发展迅速,已形成了

强大的研究团队,积累了良好的研究基础.计算方法的发展是理论化学发展的重要部分,相关计算

程序是理论方法得以付诸应用的桥梁,而众多理论研究又是建立在大量具体计算的基础上,所以计

算化学软件的发展是理论与计算化学的重要前沿.然而,我国目前主要使用国外商业化软件,自主

研发的很少.这不利于提升我国理论与计算化学的国际影响力,迫切需要弥补.为此,２０１７年６月

１１—１３日,化学科学部、数学物理科学部、信息科学部与政策局联合举办主题为“理论化学家视角中

的仪器创制”的第１８１期双清论坛.专家们通过充分而深入的研讨,形成了一个重要的共识:即缺

乏具有自主知识产权的通用计算化学软件平台是制约中国理论化学发展的瓶颈.因而,基于新理

论、新方法和新算法,自主系统开发、推进和创新计算化学软件是中国理论与计算化学学科今后能

做出世界顶级贡献的必要条件.这和实验科学中基于新原理、新方法和新技术的自主研发大型仪

器设备一样,需要长期和稳定的支持.
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　　计算化学软件不仅是理论化学研究者的主要工

具,也越来越成为化学实验研究组常备、甚至必备的

有力工具.高效成熟的计算化学程序,是研究人员

运用成熟理论方法理解实验现象和探索微观机理的

重要手段;而先进的计算化学程序是新理论、新方法

得以付诸应用的桥梁,是进一步理论创新的基础技

术支撑.
目前中国理论化学研究在诸多领域已经处于世

界前列,但主流计算化学程序却无一由中国发展.

究其原因,功能完善、架构先进和高效、用户友好的

大型计算程序的发展、维护和升级需要长期的积累,
而现有的基金资助模式,在相当程度上都不利于计

算化学软件的发展.由国家资助机构主导和支持,
国内众多单位通过协作进行自主知识产权的计算化

学软件研发是当下较好的选择.
与会专家围绕论坛主题作报告或发言,深入探

讨了中国理论与计算化学所面临的机遇与挑战,集
中讨论了理论化学自身发展需重点关注和优先解决
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的核心科学与技术问题;并进一步思考理论化学发

展如何与实验发展互利共生、相互促进,如何对大型

创新仪器设备的研制提供原创性的思想和技术支

撑;系统探讨了计算化学软件的建设发展模式、时间

规划和管理制度,研讨了今后５—１０年中国计算化

学软件建设的目标.
现代科技的重大突破越来越依靠科学仪器的进

步.真正有望做出世界领先水平的实验科学研究工

作,必须依靠有自己特点的先进科学仪器,特别需要

那些基于新原理、新方法和新技术的自主研发仪器.
本论坛的主旨之一是发展新的理论化学方法,为原

创科学仪器的创制提供理论基础和思想;同时,与会

专家一致认同,理论化学家手中的计算软件即等同

于实验化学家手中的科学仪器,因而理论化学家视

角中的“仪器创制”即等同于计算软件的开发.杨学

明院士在大会报告中提出了“软仪器”的概念.他认

为“创新科学仪器”是科学发展的原动力,与实验科

学使用的硬件仪器相对应,计算软件是理论化学研

究工作者的“软仪器”,其开发同样应该积极倡导和

大力扶持.有专家建议,我们应当将“基于新理论、
新方法和新算法的自主研发软件”提高到与“基于新

原理、新方法和新技术的自主研发仪器”同等重要的

地位予以重视.
会议重点就通用计算化学软件平台的搭建,融

合我国具有特色功能的计算方法,面向国家重点需

求和国际前沿领域,发展创新型理论化学方法,计算

化学软件开发人才的培养和稳定支持等议题进行了

深入讨论.

１　理论与计算化学在化学科学中的重要性

不断提升

　　作为对人类生活和发展具有重要意义的中心学

科,化学是由纯实验科学发展而来.随着２０世纪

初,量子力学的诞生与发展,使得我们得以真正从微

观视角探索化合物的结构、性质与反应机理.结合

量子力学、平衡与非平衡态热力学、统计力学和分子

动力学的理论成果,化学理论从实验归纳总结为主,
上升到有能力进行未知实验的理论模拟与预测.比

如１９２９年Dirac说到“大部分物理学和全部化学的

基本规律已经完全知道了,困难只是在于运用这些

规律得到的数学方程太复杂,无法求解”[１].借助数

十年来计算机技术的高速发展,化学家已逐步能够

运用上述理论定性和定量处理相当复杂的化学问

题,对化学实验现象给予科学解读,甚至模拟和预测

目前实验技术还无法涉及或探测的化学反应,使得

理论与计算化学成为化学学科不可缺少的重要组成

部分.
化学学科已经发展为依靠实验—计算—理论三

根支柱推动的科学,理论计算在理论模型与实验结

果之间架起桥梁,是两者之间联系的纽带.吴云东

院士在其大会引导性报告中指出,国际上,理论与计

算化学学科也越来越得到重视.C&ENews称美

国从事理论与计算化学的研究人员占总体人数的

１０％—１５％.其中哥伦比亚大学化学系２３位教授

中有５位从事理论与计算化学研究(２２％).美国科

学院的约１８０位从事化学相关的院士中,理论与计

算化 学 家 有 近 ３０ 位 (１６％).美 国 化 学 会 会 志

(JACS)２０１０—２０１６涉及理论与计算的论文在２５％
以上.计算模拟在实际化学研究中已经成为强有力

的工具,与实验研究配合互动,触及化学、生命科学、
材料等各个分子科学方面.计算对象逐渐逼近复杂

的真实化学体系和其中发生的过程.计算精度不断

提高,对有些体系已有非常准确的定量预测能力.
计算复杂度从简单基元过程扩展到非平衡过程和多

种(可能是非线性的)过程耦合.理论计算化学已经

成为了数学、物理、化学、药物、生命科学和信息科学

的交叉点.

２　我国理论与计算化学领域的现状与国际

地位

　　我国理论与计算化学起步较晚,２０世纪５０年

代初唐敖庆、徐光宪先生等回国后才开始逐步开展

量子化学等研究,培养了一批理论化学骨干人才.
改革开放后计算机的逐步引进,才开始较多地开展

对化学问题的计算模拟研究.近二十年来,随着我

国经济实力的不断增强,计算机的普及与巨大发

展,计算化学得到了迅猛的发展.目前已有几百个

科研小组从事理论与计算方法的发展与应用,对化

学的贡献与国际现状一致,约为１５％左右.中国

化学会下设２５个专业委员会中就有理论化学、计
算机化学两个理论计算化学领域的专业委员会,其
它委员会如化学动力学、物理有机化学、晶体化

学、催 化 等 领 域 都 不 可 或 缺 化 学 理 论 与 计 算.

２００８年第十届全国量子化学大会有６００多人参

加,２０１１年有１２００多人,２０１４年有１４００多人,而
刚刚结束的２０１７年全国量子化学大会参会人员达

到了１７００多人.
此外,目前我国有几十个研究组在从事各种计
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算化学方法的发展研究[２].已有很多小组将自己发

展的方法编写成计算模块,甚至有独立完整的计算

程序,如电子结构计算方面有 BDF[３]、XMVB[４]、

LSQC[５]、HONPAS[６]、xDH(XYG３系列泛函[７])、

XO[８]和X１[９]系列、CIM[１０]等等,量子动力学软件有

GQSD[１１]、LSCＧIVR[１２]等等,力场与经典动力学有

ABEEM 与([１３]、GALAMOST[１４]、GBEMP[１５]、RSＧ
FF[１６]等等,分子结构优化软件SSW[１７],分子材料性

能预测软件 MOMAP[１８],以及药物设计软件 LigＧ
Builder[１９]、DOX[２０]等.同时有一批非常优秀的中

青年学者,在国际上已崭露头角.已有国际量子分

子科学院院士四名,每三年一届的国际量子化学大

会的大会报告人最早从第十二届(２００６年)的２人

次,增加到目前的总共１３人次.２０１５年第十五届

国际量子化学大会在北京成功召开,标志着我国在

这一学科的发展水平已经得到国际同行的认可.

３　计算软件是理论化学研究工作者的“软
仪器”

　　“工欲善其事,必先利其器”,现代科技的重大突

破越来越依靠科研仪器的进步.大型科学仪器设备

的创新对科学研究的创新性发展的作用不言而喻.
高端科学仪器的创制能力是反映一个国家科学技术

水平的重要标志之一.真正有望做到世界领先水平

的实验科学研究工作,必须依靠有自己特点的先进

科研仪器,特别是需要那些运用到许多新原理、新方

法和新技术的自主研发仪器.欧美日等发达国家长

期以来始终把“发展一流的科学仪器、支撑一流的科

研工作”作为国家战略重点发展.近年来仪器及关

键技术创新也逐渐成为我国关注的科研热点,而且

«国家中长期科学和技术发展规划纲要(２００６—２０２０
年)»已明确将科学仪器创制列为优先发展的战略领

域.国家自然科学基金委员会从２０１１年起,设立

“国家重大科研仪器研制项目”,着重面向科学前沿

和国家需求,以科学目标为导向,鼓励和培育具有原

创性思想的探索性科研仪器研制,着力支持通过关

键核心技术突破或集成创新,用于发现新现象、揭示

新规律、验证新原理、获取新数据的原创性重大科研

仪器设备研制,以期为科学研究提供更新颖的手段

和工具,全面提升我国的原始创新能力.
目前理论计算化学已在药物、生命、催化以及材

料等重要科学领域发挥着重要的作用,而理论计算

化学工具的不断发展,是计算化学得以在各个科学

领域广泛使用的关键所在.正如科学仪器是利用物

理原理来表征和探索具体物理和化学体系的工具一

样,计算化学软件作为理论和计算方法付诸实践的

重要手段,是连接理论方法与化学实验的纽带.例

如:WalterKohn在２０世纪６０年代初提出了密度

泛 函 理 论 (DFT)[２１,２２],直 到 ２０—３０ 年 后 以

B３LYP[２３２６]和PBE[２７]等为代表的DFT方法被整合

到计算化学软件后才获得广泛应用,随之该领域也

获得飞速发展,并成为了当代应用最广,也是唯一对

复杂体 系 实 际 可 用 的 第 一 性 原 理 方 法.Walter
Kohn和发展 GAUSSIAN[２８](高斯)计算 软 件 的

JohnPople一起获得了１９９８年的诺贝尔化学奖.

１９９８年的诺贝尔化学奖颁奖公报说[２９]“９０年代快

结束的时候,我们看到,化学理论和计算的研究有了

很大的进展,其结果使整个化学正在经历着一场革

命性变化”.此外,２０１３年的诺贝尔化学奖颁给了

MartinKarplus,MichaelLevitt和 AriehWarshel,
以表彰他们为复杂化学系统的计算机模拟,创立了

多尺度模型.通告中说[３０]“电脑和试管对化学家一

样重要”,“通过模拟,化学家能获得比传统实验更快

速、更精准的预测结果”.
不仅如此,理论发展与实验发展是互利共生、相

互促进的,特别是新理论(尤其是量子化学)方法以

及新实验方法的深入结合和广泛运用,极大地推动

了化学反应动态学等化学前沿学科研究的发展;理
论发展也将对大型创新仪器设备的研制提供原创性

的思想和技术支撑.事实上,实验与理论计算紧密

配合互动已成为学科发展新阶段的工作新常态,而
突破量子化学计算的基本矛盾,即计算量和精度难

以兼顾的问题,开发兼顾高效率和高精度的新一代

量子化学软件是促进理论与实验完美结合的必须,
也应是未来理论与计算化学自身发展的核心攻坚

任务.

４　目前国际上计算化学软件发展现状

目前被维基百科载入的有８０余种量子化学与

固体物理计算软件[３１].其中源于美国的 GAUSSIＧ
AN[２８]和源于欧洲的 VASP[３２],它们几乎囊括了大

多 数 的 用 户 群 体;其 次 有 来 自 美 国 的

NWCHEM[３３]、GAMESS[３４]、QＧCHEM[３５]等,以及

来 自 欧 洲 的 MOLPRO[３６]、TURBOMOL[３７]、

ADF[３８]等为代表的具有相当用户群的软件;还有一

些国内外各研究小组自主开发的理论化学计算程

序.当然还有很多由于知名度不高,用户群体较少

而未被维基百科列入其中的[３１].目前主流的具有



　

　５６　　　 中　国　科　学　基　金 ２０１８年

相当用户群体的通用或多功能计算化学软件包均由

欧美国家资助或商业公司所有.
美国杜克大学杨伟涛教授在其大会报告中详细

分 析 了 目 前 国 际 上 计 算 化 学 软 件 发 展 现 状.

GAUSSIAN[２８]是美国 GaussianInc的商业化计算

化学软件包,侧重于簇模型体系的基于分子轨道理

论的计算,在化学界有广泛的影响力,是目前国内外

最为通用的计算化学软件包.从７０版开始至今,

GAUSSIAN得到了长期的稳定发展,最早主要由美

国 NSF资助,于１９８７年商业化.其从 G７０、G７６、

G８０、G８２、G８６、G８８、G９０、G９２、G９２/DFT、G９４、

G９８、G０３、G０９到目前最新的 GAUSSIAN１６共发

布了１４个版本.得益于众多国际主流前沿理论科

学家的倾力支持与贡献,及其先发优势与易用性,

GAUSSIAN一直是国际上,同时也是国内最为通用

的计算化学软件包.它包括了自洽场、后自洽场和

DFT等在内的主流第一性原理电子结构理论方法、
多种半经验方法、分子力学(MM)等经验方法以及

他们的组合方法;可以处理气相、溶液和周期性边界

(PBC)等体系;可进行体系构型与性质预测、轨道分

析、各种光谱分析、分子动力学模拟等等.它不仅是

理论化学研究工作者的重要研究平台,也是实验科

学家最常用的理论预测工具.GAUSSIAN 早期即

使在软件商业化后,其软件的源代码仍是公开发售

的.但近２０年来由于贸易与技术壁垒、以及其公司

自身政策等原因,GAUSSIAN的源代码一直禁止向

包括我国研究人员在内的科研人员开放.此外,

GAUSSIAN商业化过程中还将包括其创始人John
Pople等在内的一些著名理论化学家列入到禁用该

软件的名单中.JohnPople等由此于２０世纪９０年

代另外 开 发 了 QＧCHEM[３５]软 件,其 主 要 功 能 与

GAUSSIAN接近,但在并行算法和微扰理论加速等

多方面更胜一筹,目前也已成功商业化运作.

GAMESS[３４]始于１９７７年,是较早与 GAUSSIＧ
AN一同发展起来的通用计算化学软件,其全称为

GeneralAtomicandMolecularElectronicStructure
System.１９８１年分出 US和 UK 两个版本,目前

US版由美国爱荷华大学的 MarkGordon量子理论

研究组维护,是１９７７年起由美国能源部(DOE)和美

国国家自然科学基金(NSF)共同资助建立的国家计

算化学资源的项目之一.
为了适应快速发展的超级计算机,以充分利用

其并行运算能力,美国以国家资助的形式,由西北太

平洋 国 家 实 验 室 (PacificNorthwestern National

Laboratory)开发 NWCHEM[３３]软件.其跨生物分

子、纳米结构和固体体系,从量子到经典或者组合方

法,可以处理基态和激发态,可用高斯基组和平面波

基组,可计算各种性质包括相对论效应,更重要的是

即可以采用单线程计算,也可以同时高效利用数千

个CPU核心进行并行运算以处理复杂体系.为此,

NWCHEM 往往只针对美国国内的超算中心进行优

化,在不同的超算平台的计算效率存在较大差异.
由于是国家持续资助,NWCHEM 没有商业化,在

ECL(EducationalCommunityLicense)２．０的协议

下实现源代码开放.
来自于欧洲的 Molpro[３６]是一个优秀的专业级

电子结构量化软件,由德国斯图加特大学 H．ＧJ．
Werner教授和英国加的夫大学P．J．Knowles教授

等研究组设计和共同维护.其功能强大,使用灵活,
尤其擅长各种后自洽场的理论计算,是专业级理论

计算研究人员的有力工具.但用户入门门槛较高,
较不适合初级用户或者广大实验组用户.最近,

Molpro开始控制其程序源码的对外销售.

Turbomole[３７]是最初由德国卡尔斯鲁厄大学的

ReinhartAhlrichs教授开发,并于２００７年开始商业

化运作.正如其创始人所说的它更注重程序的高

效,以便能够处理数百个原子及以上的第一性原理

计算,因此它在DFT和微扰算法的加速以及并行化

效率具有优势,其图形界面功能强大,更贴近于应用

型的 计 算 化 学 软 件 使 用 者.Turbomole 不 开 放

源码.

ADF[３８](AmsterdamDensityFunctional)于２０
世纪７０年代由荷兰阿姆斯特丹自由大学的 Evert
JanBaerends教授和加拿大卡尔加里大学 TomZieＧ
gler教授等开发,是少有的基于STO型基组的量化

程序,特别擅长处理光谱、过渡金属及重元素的相对

论问题.ADF于１９９５年商业化,由 Baerends研究

组孵 化 出 来 的 ScientificComputing & Modeling
(SCM)公司运营.２００４年后,算法开始超出 DFT
算法,向更大、更复杂体系发展,提供图形界面与半

经验的 MOPAC[３９]、DFTB[４０]以及反应力场 (ReＧ
axFF[４１])相结合,可以处理周期性体系和溶剂化

效应.

VASP[３２](ViennaAbinitioSimulationPackＧ
age)主 要 方 案 由 奥 地 利 维 也 纳 大 学 的 Jürgen
Furthmüler撰写,目前的开发者是 GeorgeKress.

VASP采用赝势及平面波基组进行周期性边界条件

下的材料模拟,主要进行DFT级别的第一性原理计
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算材料的结构与性质,在物理与材料领域的应用面

最广.VASP的发展始于１９９１年,它基于英国剑桥

１９８９年版的 CASTEP[４２],１９９５年成为一个稳定的

版本.１９９６ 年开始 MPI(messagepassing)并行,

２００４年开始支持 HartreeＧFock、GW 和线性响应的

计算.目前的一个重要发展方向是试图引入量子化

学中处理分子的常用方法,如 MP２和 CCSD(T)等
方法,以处理周期性固体[４３].

GAUSSIAN[２８]和 VASP[３２]作为用户最广的程

序,两者有着非常显著的区别,分别在学术观点、应
用领域、甚至是计算精度、并行效率上均有较大差

异.各有各的优势,同时也各有各的短板.这也给

予了许 多 其 它 软 件 存 在 的 理 由 和 空 间.例 如,

GAUSSIAN对入选其软件包的各种基础算法和理

论方法均有严苛的流程和标准,这使它具有优异的

稳定性和可靠性,得到广大用户(尤其是非专业用

户)的信赖;但由于其基础算法未能充分适应新硬件

的发展而导致并行运算效率没能与时俱进.VASP
虽起步较晚,其算法有较好的并行能力,可以在大型

超算中心进行较大规模的并行计算,同时其主要是

针对周期性模型的计算工具,有能力处理大块的固

体体系,满足了近年来对材料计算高速增长的需求;
但是它由单一的学术开发组维护与更新,理论方法

的更新速度有限,方法的选用上受到一定的限制.
上述众多主流著名计算化学软件,全部都是由

美国和欧洲开发或控制的软件.实际上,从７０年代

初开始一直到现在,国家的支持一直是这些计算化

学软件发展的最重要基础.即使是已经商业化的软

件如 GAUSSIAN,上百名来自学术界的开发者都长

期得到国家的支持软件开发的项目经费.其它知名

度低一些的通用型计算化学程序也鲜见由非美欧国

家开发的软件.纵观４０—５０年来的计算化学软件

发展,这些成功的软件有如下的一些特点:
(１)一个强大软件包的健康发展,往往得益于

数十位甚至上百名理论计算科学家的长期的投入和

贡献.如:(a)使用 GAUSSIAN１６版的要求文献

引用如下[２８]:Gaussian１６,RevisionA．０３,M．J．
Frisch,G．W．Trucks,H．B．Schlegel,G．E．
Scuseria,M．A．Robb,J．R．Cheeseman,G．
Scalmani,V．Barone,G．A．Petersson,H．NaＧ
katsuji,X．Li,M．Caricato,A．V．Marenich,J．
Bloino,B．G．Janesko,R．Gomperts,B．MenＧ
nucci,H．P．Hratchian,J．V．Ortiz,A．F．IzＧ
maylov,J．L．Sonnenberg,D．WilliamsＧYoung,

F．Ding,F．Lipparini,F．Egidi,J．Goings,B．
Peng,A．Petrone,T．Henderson,D．RanasingＧ
he,V．G．Zakrzewski,J．Gao,N．Rega,G．
Zheng,W．Liang,M．Hada,M．Ehara,K．ToyＧ
ota,R．Fukuda,J．Hasegawa,M．Ishida,T．NaＧ
kajima,Y．Honda,O．Kitao,H．Nakai,T．
Vreven,K．Throssell,J．A．Montgomery,Jr．,

J．E．Peralta,F．Ogliaro,M．J．Bearpark,J．J．
Heyd,E．N．Brothers,K．N．Kudin,V．N．
Staroverov,T．A．Keith,R．Kobayashi,J．NorＧ
mand,K．Raghavachari,A．P．Rendell,J．C．
Burant,S．S．Iyengar,J．Tomasi,M．Cossi,J．
M．Millam,M．Klene,C．Adamo,R．Cammi,J．
W．Ochterski,R．L．Martin,K．Morokuma,O．
Farkas,J．B．Foresman,andD．J．Fox,GaussiＧ
an,Inc．,WallingfordCT,２０１６.列表体现了对

GAUSSIAN代码有主要贡献的作者,其中大部分与

以往版本(如 G０９和 G０３)的作者相同;(b)ADF[３８]

在其官网上声明有超过 １００ 位的作者;(c)MolＧ
pro[３６]官方列出的主要作者如下:H．ＧJ．Werner,P．
J．Knowles,G．Knizia,F．R．Manby,M．Sch．
S,P．Celani,W．GyW．Gy,D．Kats,T．KoroＧ
na,R．Lindh,A．Mitrushenkov,G．Rauhut,K．
R．Shamasundar,T．B．Adler,R．D．Amos,A．
Bernhardsson,A．Berning,D．L．Cooper,M．J．
O．Deegan,A．J．Dobbyn,F．Eckert,E．Goll,

C．Hampel,A．Hesselmann,G．Hetzer,T．HreＧ
nar,G．Jansen,C．KG．,Y．Liu,A．W．Lloyd,

R．A．Mata,A．J．May,S．J．McNicholas,W．
Meyer,M．E．Mura,A．Nicklae,D．P．ONeill,

P．Palmieri,D．Peng,K．Pfl．Pf,R．Pitzer,M．
Reiher,T．Shiozaki,H．Stoll,A．J．Stone,R．
Tarroni,T．Thorsteinsson,M．Wang.各个软件

的作者国际化程度一般较高,从中也可以看出有不

少中国人的参与.
(２)这些软件在非商业化阶段,均得到了美欧

等国家长期的持续资助.
(３)著名的计算化学软件包大多起步较早,往

往从２０世纪７０年代起开始由某个著名的理论化学

研究组设计开发,经过数十年来不间断的积累和改

进.即使是 NWCHEM 这样近几年才起步的软件,
也是建立在以往丰厚的技术积累的基础上,在美国

政府的大力资助下,聚多方顶尖人才进行集中开发

而发展起来的.
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(４)此外,软件的使用群体也需要长期的培育.
一般来讲,使用这些计算软件的用户首先要求对理

论和计算化学领域有较好的基础,其次对所要研究

的体系有基本的认识,对所希望采用的计算方法的

适用性有所了解.系统学习一个计算软件包的使用

是一个较长期的过程.往往一位较资深的研究生用

户,也仅仅熟悉一个软件包中少数的功能和方法.
如果不是因为该软件无法实现某种必需的功能,一
般用户往往不愿意切换并选择一个新的软件.因为

那样意味着需要牺牲更多宝贵的科研时间,而且还

不能保证新软件一定能够得到其所期望的结果.

５　创制我国自有著作权的通用计算化学软

件势在必行

　　国家自然科学基金委员会和中国科学院自

２０１２年起共同组织了学科发展研究.由黎乐民院

士负责,撰写了中国学科发展战略“理论与计算化

学”专集[２].由于早期我国缺少计算条件,导致理

论计算化学研究的重点不是计算方法和计算程序

的发展.但改革开放以来,得益于我国国力的持续

增强,在科技领域的持续投入,计算能力逐渐处于

世界领先水平,同时我国的理论与计算化学研究快

速发展,达到国际先进水平.量子化学计算研究队

伍快速成长壮大,部分研究成果达到国际先进水

平,少数达到国际领先水平.尽管如此,我国仍缺

乏自主的通用计算化学软件平台,不仅与当前的学

科发展不匹配,同时也不利于相关学科和产业的健

康发展.创制我国自有著作权的通用计算化学软

件已势在必行.
(１)发展国有通用计算化学软件包,提升我国

理论化学的国际影响力

我国理论与计算化学研究工作者使用的计算软

件工具,绝大多数仍是以 GAUSSIAN、VASP为代

表的由美欧主导开发的通用软件包.虽然这些软件

包已具有很好的稳定性和广泛的用户群体,但是其

应用与开发、特别是对于我国国内用户而言仍存在

诸多的限制,如高斯很早就实行歧视性销售,即中国

的用户支付比欧美更贵的价格还不带源程序.尤其

是我国大多具有特色功能的软件和模块难以集成进

这些主流计算软件包,而往往需要以这些软件包为

平台,形成衍生的程序或模块.这是目前国内研究

者所普遍采用的方式.如南京大学开发的低标度量

化程序(LSQC[５])可运用 GEBF[４４]等分块方法实现

大体系电子结构的计算,需与 GAUSSIAN、Molpro
和 GEBF等程序嫁接;复旦大学开发的 XYG３系列

双杂化密度泛函可以比昂贵的高等级从头算小２—

３数量级的计算量,精确计算生成热、电离能、电子

亲和能、键焓、能垒、非键相互作用和过渡态构型等,
需要与 GAUSSIAN、NWCHEM、QＧCHEM 等程序

包对接.
虽然这些外挂的程序模块可以实现所对接的通

用软件包无法实现的功能,但由于在易用性、无法与

通用软件包实现算法同步更新、宣传不足,甚至是自

身的代码稳定性不足等各种原因,其影响力往往不

如标 准 内 置 于 著 名 通 用 软 件 包 的 功 能. 如

X３LYP[４５]泛函被 GAUSSIAN 选用并内置为其中

标准关键字功能,其SCI引用目前已达到６３６次,其
中近５年SCI引用为２８０次.

因此,如果我国拥有自主通用计算化学软件包,
将可为国内学者所发展的理论方法及特色功能软件

和模块提供可持续的、便利的开发平台;可及时将最

新的、优秀的功能与算法集成入软件包,以快速扩大

新算法和新功能的国际影响力.
(２)鼓励发展特色的计算软件,促进学科平衡

快速发展

目前由我国自主开发的完全独立的程序包较

少,虽在国内外有一定程度的影响,但还相对不足.
如在电子结构理论方面有北京大学开发的BDF[３]和

厦门大学开发的 XMVB[４].其中BDF主要特色是

相对论量子化学,其原创的方法包括精确二分量

(X２C[４６])及相关的扩展,部分模块效率很高,但整体

功能不如 ADF[３８]、Dirac[４７]等 相 对 论 程 序.XMＧ
VB[４]是国际上少有的,也是最好的价键理论程序之

一.尽管价键理论更契合传统的化学概念,但是目

前主流的电子结构理论体系是分子轨道理论,主流

发展方向是大体系的高效率和高精度,而价键理论

不适合处理大分子体系,使得该软件的用户数难以

扩大.如果将这些优秀、成熟的程序集成入通用软

件包,可便于非该领域的研究人员接触和使用这些

程序模块,扩大不同领域间的相互交流与融合,亦可

形成我国理论计算软件的一个重要特色.
在集中国家力量建立若干个通用软件包的同

时,仍需继续鼓励发展多层次、不同领域的、有特色

的计算化学程序.不仅要赶超、甚至引领国际同行,
也要促进国内学术届的百家争鸣,有利于在理论、方
法和算法等各方面发现新的创新点.
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(３)节省大量外购软件经费

通常来说,国外的软件授权主要按学术机构和

商业机构划分.学术机构一般是以课题组为单位采

购的.商业机构采购一个软件往往需要数倍于学术

机构的价格.单个软件的学术研究组的授权费用在

数千美元或欧元.购买后,如果为了获得更新版本,
每年需要支付大约２０％的更新费用,或者需要额外

支出２０％—６０％不等的版本升级费用.我国每年

为购买这些软件授权,耗费了大量的科研经费(据保

守统计,每年平均耗费约数千万元)[２].如果是非学

术团体,甚至是超算中心为这些软件授权所支付的

费用更加巨大.为此,我国应该建立具有自主知识

产权的通用计算化学软件平台.
(４)完善学术与产业生态

计算软件作为理论方法联系乃至指导实验研究

的桥梁与纽带,其自身的发展也需要在不断的理论

联系实际的过程中发现问题和修缮,而理论方法和

实验研究本身的发展也将极大得益于计算软件的不

断完善.没有先进的理论与计算化学软件就难以引

领诸如第一性原理材料设计、蛋白质折叠等重要科

学研究.例如:对于新一代的 OLED 显示技术,我
国已经或年内将投入的资金超过４０００亿元,但是几

乎所有信息显示核心材料都被国外垄断.由清华大

学为主研发的分子发光效率预测程序 MOMAP[１８]

(嫁接于 Turbomole[３７]或 GAUSSIAN[２８]),是面向

激发态结构与过程的计算化学软件,可以为我国自

主研发的发光主体材料设计提供重要的帮助.
近年来中国的计算机硬件水平得到了飞速的提

升,目前中国超级计算机的硬件水平在国际上已处

于领先地位,并成立了若干国家超级计算中心.其

中无锡超算的“太湖之光”和广州超算的“天河二号”
分别以９３．０１PFlops和３３．８６PFlops高居２０１６年

第４８届全球 TOP５００超级计算机的前２名,远远领

先处于第 ３ 位的美国橡树岭国家实验室的泰坦

１７．５９PFlops.可是与之相比,我国科学计算软件的

发展大大滞后,无法与硬件发展水平相匹配,而且鲜

与超算中心进行有效对接.而美国与日本均有针对

各 自 的 超 算 设 计 或 优 化 的 计 算 化 学 程 序,如

NWCHEM 针对当前的Intel众核架构进行了深度

优化,使之最高可以同时高效利用６２５６０个核心的

Intel至强 处 理 器 (Xeon)和 Intel融 合 协 处 理 器

(Phi).最近美国西北太平洋国家实验室与IBM
Almaden研究中心合作,正将 NWCHEM 针对杂化

CPUＧGPU 架 构 进 行 优 化,以 适 应 下 一 代 高 达

３００PFlops的超级计算机Summit.
尽管美国已经在这一领域已经处于领先地位,

但是仍旧非常重视理论方法和计算软件的集成与开

发,以进一步维护其在新能源、新材料、生命科学、新
药研制乃至空间探索等各领域的领先地位.美国能

源部近期建立了分子科学软件研究所(TheMolecuＧ
larSciencesSoftwareInstitute,MolSSI[４８]),专注于

长期发展计算化学软件,将与全美和国际的计算分

子科学(CMS)研究组一起,为整个领域设计、开发、
测试、部署、和维护关键代码的基础和框架.并将与

工业界、NSF超算中心、国家实验室、和国际机构中

的合作伙伴互动,来确认新兴的硬件趋势并采取行

动、使用最前沿的计算架构.
因此,如果想成为分子科学与技术强国,发展中

国自己的计算化学软件势在必行.这不仅有利于提

升我国理论化学的国际地位,有利于节省宝贵的基

础科研和企业研发经费,同时也将利于建立更完整

的学术和高科技产业生态.与会者一致倡议我国应

创制自有著作权的计算化学软件,尤其是包含各种

传统和最新的量子化学计算方法的通用计算化学软

件平台.

６　建设计算化学软件平台、发展新时代通用

计算化学软件

　　华盛顿大学李晓松教授在大会报告中,深入细

致地探讨了理想软件开发应该具有的组织架构,分
享了一些国际主流软件开发的成功经验.与会专家

一致认为,中国应建立基于新理论、新方法和新算法

的具有自主知识产权的通用计算化学软件平台.简

单重复开发国际主流计算化学软件程序意义不大,
中国的目标应当致力于发展各方面性能优秀并至少

有部分特性优于 GAUSSIAN或 VASP等国际主流

计算化学软件的通用计算化学程序包.作为国家发

展目标的计算化学软件平台和现代化先进通用计算

化学软件包应具备以下特征:
(１)软件的功能范围可覆盖大部分主流理论与

计算化学的需求.需要发展以第一性原理为核心基

础,涵盖电子结构理论、动力学和统计力学等多个学

术方向,适用于气、固、液等不同物质形态乃至多相

界面的复杂体系的高精度计算和多尺度模拟方法,
以适应当前不断增长的在新能源、新材料、新药研制

等领域的计算需求.
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(２)软件应具有先进性和独特的功能,在基本

性能方面(如自洽场)要超过通用程序;在特色方面,
应具有国际领先水平的功能或性能,或者具有原创

性的高效算法.在理论方法上的创新并程序化,可
用于研究特定的、以前无法解决的重要科学问题,
“有特色才有生命力”.在算法效率上的创新,使得

在软件层面上尽量实现功耗的降低,同时节省计算

资源与时间,可用于研究更复杂的体系.
(３)结合成熟的数据库技术,甚至是云技术,在

一定范围内实现计算数据共享,避免不必要的重复

计算.融入最新的机器学习与人工智能技术,一方

面充分挖掘已有数据的价值,产生新的认识;另一方

面实现目标导向的智能和最优计算.
(４)拥有标准或统一的对外接口,促进多个专

业领域顶尖团队间的协作和成果集成,允许各课题

组接入自己发展的新方法,及时收纳国际顶级和通

用算法,重点突出我国科学家的优势理论和算法成

果.我国理论化学研究呈现出百家争鸣的可喜局

面,相当多的课题组为开展特色研究需要发展自己

的代码,但即使是通用计算化学软件也不可能涵盖

各方向、各类型的理论计算功能.较合理的设计是

在通用计算程序中留出接口,方便接入自定义代码,
使得软件包的功能随着５—１０年以上的发展,最终

可涵盖分子科学多个方面,包括生命、材料、化学/化

工等.
(５)适应计算机硬件的新变革,尤其是提高对

众核构架或异构计算机系统的支持与效率.现代大

型计算系统核数往往成千上万,众核处理器也已成

为高性能计算的新宠.但是,一些国际主流程序包

在超过１０个核时并行效率已经大大下降,它们对

GPU加速功能的支持也尚处于初步发展中.中国

发展的计算化学程序若能实现对众核并行以及

GPU加速的支持,甚至是实现在我国配置自主研发

的神威CPU的“太湖之光”上高效并行,可望在高性

能计算平台上获得显著超越国际主流程序包的计算

速度,实现中国计算软件的“弯道超车”.
(６)通用计算化学程序的发展有利于普及计算

模拟在一般化学研究中的应用,这尤其需要兼顾非

计算化学专业科研人员的需求.通过发展用户友好

的操作界面,特别是可视化操作界面,可大大增加计

算化学程序的受众范围,提高影响力.注重用户体

验,提供有一定的内置纠错能力和可检查机制,提供

用户可定制的计算脚本等.

(７)拥有多层次多学科交叉背景的,专业稳定

的软件设计开发与培训队伍.首席科学家(或团队)
从国家需求、科学与技术的前瞻性角度指导与把握

软件的发展方向;开发人员对接应用、算法、系统和

硬件等各部分功能性的需求,实现代码编写与优化;
建立程序交换中心和计算结果数据库;与使用用户

保持长期联系,及时响应并解决用户的问题,适时组

织用户培训活动,不断培育新生用户以扩大软件影

响力,维持软件的长期发展生态.
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Abstract　Lookingbackatthehistoryofscience,theinventionofanyimportantinstrumentalwayshasits
origininnewconceptsandprinciplesputforwardbytheory．Newconceptsandprinciplescanbringabout
originalideasforcreativeinstrumentation,andultimatelyhelptopromotetheinnovationofChinasbasic
scientificresearch．Currently,theoreticalandcomputationalchemistryisintheboomyears．Thisdiscipline
hasalsoundergonerapiddevelopmentinChina,wherestrongresearchteamshaveformedandmanysignifiＧ
cantresearchprogresseshavebeenmade．Developmentofnovelcomputationalmethodologyisanimportant
componentoftheoreticaldevelopment．ComputersoftwareisthekeyintranslatingtheoryintoapplicaＧ
tions．Therearemanysoftwareplatformsintheworld,themajorityofwhichare,nonetheless,madein
theUSorEuropeancountries．Theconsensusachievedfromthe１８１thShuangＧQingForumisthat,tomeet
theneedofexperimentalscienceforthediscoveryanddesignofnewchemicalandmaterialssystems,nextＧ
generationsoftwaredevelopmentsareessential．Chinahasgreatpotentialtoleadtheworldeffortsintheory
andsoftwaredevelopmentwiththestablelongＧtermsupportinparallelwiththeinnovativedevelopmentof
largeinstrumentandequipment．
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