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优化资源研发具有影响力的电子结构计算软件包
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［摘　要］　理论化学的重要性和地位与日俱增，然而作为理论化学的主要研究手段，国内理论化学
计算软件发展的现状却不容乐观。本文就当前理论化学国内软件开发工作面临的挑战和机遇，提
出若干需要重视的问题。
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长期以来，化学一直被人们认为是一门实验科
学，然而随着科学技术的发展，实验、理论和计算逐
渐成为当代化学研究不可或缺的三大手段。作为化
学的一个分支学科，理论与计算化学已经渗透到化
学学科的各个方向，与其他实验学科紧密联系、相互
促进和协同发展。电子结构理论计算软件是理论与
计算化学的主要研究工具。基于计算机科学技术的
高速发展以及电子结构理论计算方法的日益成熟，

国际上电子结构理论计算软件非常丰富，不仅有如

Ｇａｕｓｓｉａｎ，ＶＡＳＰ等大型商业软件，也有各课题组独
自开发的具有特殊计算功能的软件。近年来，我国
理论化学家在电子结构理论计算方法的发展和程序
化工作取得许多进展，不少工作富有特色在国际同
行中具有一定的影响力。然而，从整个国家层面来
看，由于从事软件开发的课题组分散，人力和财力资
源有限，导致所开发的软件没有得到最好的优化，用
户体验不好，国际影响力不够。鉴于当前国内理论
化学学科发展的现状与面临的挑战和机遇，国内软
件开发工作需要重视下面几个问题。

１　找准特色确定优先发展方向

当前国内自主开发的可用于通用计算的电子结

构理论计算软件极少，化学家涉及的计算工作（几何
构型优化、频率分析、光谱拟合等），几乎都是使用国
外软件完成的。国际电子结构计算程序的计算效
率、计算精度和用户体验都已经达到了相对高的水

平，其垄断性地位在较长的一段时间内无法改变。

发展我国理论化学软件必须有所为有所不为。

我国理论化学软件在密度泛函理论、从头算价
键理论，相对论量子化学理论，和高精度多参考电子
相关计算方面，有一定的优势。近年出现了一批有
较大影响的国内自主知识产权的计算软件。但这些
程序的进一步发展也遇到了瓶颈。以厦门价键
（ＸＭＶＢ）为例，作为国内自主知识产权的独立软件，

厦门价键（ＸＭＶＢ）是一个基于非正交轨道的从头算
价键理论通用计算软件，具有计算速度快，计算方法
多，用户体验好等特点，至今已提供给３０多个国家
的近１５０个课题组或个人使用，是当前国际上使用
人数最多，最具影响的从头计算价键理论方法软件。

然而由于缺乏稳定的人员和经费支持，目前的软件
仍然存在不少问题有待解决，特别是在代码优化、用
户体验等方面。

建议国家对一些已经有一定基础且在国际上具
有较重要影响的自主计算软件给予优先支持，帮助
这些软件提升国际竞争力和影响力。

２　优化整合建立软件开发共享平台

我国现有从事软件开发的课题组所擅长的领域

分散，在各种考核压力下，从事软件开发的科研人员
只能各自为战，无法形成合力。从而导致学术影响
力一直受限，软件用户人数也相对稀少。由于信息
沟通不畅，存在重复开发，低效率重复等问题。
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建议国家自然科学基金委牵头整合，建立软件
开发通用平台，使各个课题组可以通过平台分享资
源，包括人力资源和现有软件资源，整合普适通用的
模块，比如基组积分计算、高效自洽场迭代和几何构
型优化引擎等，形成公共开发软件平台，提供各个课
题组使用，让各个课题组可以在这个平台上发展自
己的方法模块，最终形成具有国际影响力的中国自
主知识产权电子结构计算软件。

３　加大资助的力度和周期，优化研发环境

程序研发通常需要相对长的周期，以Ｇａｕｓｓｉａｎ
为例，该程序从上个世纪七十年代发展的 Ｇａｕｓｓｉ－
ａｎ７０版本算起，发展到现在已经有近五十年的历
史。其他有较大影响力的程序，也无一不是通过长
期逐步累积发展起来的。单靠国家自然科学基金

３—５年的资助周期，很难有效的支持程序研发。建
议相对长周期地资助软件开发，并且针对工作的特

殊性，在基金的申请和结题审核中采取和一般项目
不同的考核标准，以鼓励程序研发人员的学术积
极性。

电子结构计算软件的竞争本质上是人的竞争。
如果没有新的理论、新的方法、新的算法源源不断的
加入，在优胜劣汰的环境下，用户不断流失，软件的
生命自然终止。现有国际电子结构计算软件无不是
有大规模的课题组的支持。发展方法，编写程序对
科研人员的理论基础提出了更高的要求。在现有学
术环境下，我国从事理论与计算化学的研究人员绝
大部分以应用计算为主。由于研究周期长，不容易
出文章，从事算法和程序开发的科研人员压力大，人
才队伍不断流失。更值得注意的是，愿意进入这方
面研究的学生越来越少。建议国家自然科学基金委
对从事方法与程序研发的研究人员设立“特区”，重
点扶持。优化研发环境，以支持人才队伍的可持续
发展。
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