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[摘　要]　当前理论与计算化学正处于蓬勃发展时期,其中计算方法和软件的开发具有基础性地

推动作用,类似实验科学中的先进科学仪器的创制.近年来,我国已有几十个研究小组在电子结构

计算、动力学模拟、分子力场、药物设计、材料结构与性质预测等领域开发了各种新的计算方法,其
中有些已经达到国际先进水平,且很多都有较高的实际应用价值.另一方面,很多研究工作仍然依

赖国外的计算软件作为基础或平台,开发具有自主知识产权的计算化学软件平台将提升这些国内

新方法的影响力并促进它们的广泛应用.
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　　随着信息技术迅速且持续地发展,计算在科学

研究中发挥着越来越重要的作用,成为连接科学理

论和实验现象的关键桥梁.当前,国际上理论与计

算化学领域正在蓬勃发展,有大量与材料科学或生

命科学相关的计算研究.而这些成就的基础是优秀

的计算化学软件,正如实验科学中使用的各种“科学

仪器”.其中最著名的包括 GAUSSIAN(１９９８年诺

贝尔奖得主J．A．Pople等开发)、GAMESS等量子

化学软件,CHARMM (２０１３年诺贝尔奖得主 M．
Karplus等开发)、AMBER、GROMACS、NAMD 等

分子模拟软件,以及常用于材料计算的 VASP等软

件.另外,还有一些的商业化的药物设计或材料模

拟软件,包括 Schrodinger,MOE,MaterialsStudio
等,比较昂贵,但整合了各种不同的功能模块和图形

界面.
得益于国家对科研投入的逐年增长,我国计

算化学在近年来有很大的发展,发表论文的数量

和质量都有大幅度提升,有不少工作发表在相关

方向的顶级期刊上.然而,大部分此类研究使用

的都是上述的国外计算软件.缺少独立完整、功
能强大、且被广泛使用的计算软件很大程度上限

制了我国理论与计算化学在国际学术界中的地

位.尽管如此,我国仍然有一些开展各种计算方

法研究的科研小组,在国家科研基金资助下,开

发出了独立的计算软件模块,与一些国外的计算

程序对接,或者作为独立运行的程序,实现新的

功能、更准确的结果、更高的计算效率等.下面

介绍一些有代表性的国内工作.

１　量子化学计算方法与软件

量子力学是人类认识微观世界的理论根基,也
是理论与计算化学的基石.在唐敖庆、卢嘉锡、徐光

宪等老一辈杰出化学家的带领下,我国在量子化学

领域长期以来就有较好的基础,近年来在开发新的

计算方法和软件上也有不少进展.

１．１　低标度及线性标度算法

基于分子片断的方法只需要计算各个分子片

段和片断之间的相互作用能,可以对较大的体系

进行高效的量子化学计算.南京大学黎书华、李
伟、马晶等发展了此类基于能量的分块(EBF)方

法[１].推广的 GEBF 方 法[２]通 过 引 入 背 景 点 电

荷,来近似描述长程静电和极化作用,可以较准

确地计算高度极性的大体系如水分子簇.GEBF
可以与各种 QM 方法结合使用(GEBFＧX),计算

复杂体系的能量、几何结构、谱学性质,进行从头

分子动力学模拟等[３].
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　　厦门大学徐昕(现复旦大学)、郭文平等,通过容

斥原理将分子片方法与 ONIOM 方法结合起来,提
出扩展的 ONIOM 方法 XO[４].此方法在体系划分

和计算方法组合上有更大的自由度,可针对不同体

系定制计算方案.另外,徐昕、吴安安等,结合混合

基组方法与“分而治之”的策略,发展了 DCMB 方

法[５],分别对体系的不同部分使用大基组而其余部

分用小基础,最后再整合.尽管不是严格意义上的

低标度方法,但效率较高且适合并行计算.这些方

法已与 GAUSSIAN 等软件嫁接.此外,华南师范

大学顾凤龙与杜克大学杨伟涛等,合作发展了利用

非正交局域分子轨道(NOLMO)进行自洽场计算的

方法[６],可用于较大体系的线性标度计算,已连接到

GAMESS量化软件上.
材料体系的电子结构计算存在周期性边界条件

等,中国科学技术大学杨金龙等发展了基于密度矩

阵微扰理论计算固体中电场响应(如光频介电常数)
的线性标度算法[７],以及利用数值原子基组的线性

标度算法[８].在此基础上,近来他们开发了一个线

性标度 DFT 电子结构计算的开源程序包 HONＧ
PAS[９],它与SIESTA计算软件对接.
１．２　后自洽场电子相关方法

黎书华等开发了能实现线性标度的电子相关方

法“clusterＧinＧmolecule”(CIM)[１０１２].此方法在局域

分子轨道(LMO)上求解多体微扰(如 MP２)或耦合

簇(如CCSD、CCST(T))方程,将总电子相关能分解

为对若干子系统的计算.他们的 CIMＧX和 GEBFＧ
X 方法都在其自主开发的低标度量子化学(Low
ScalingQuantum Chemistry,LSQC)软件[１３]中 实

现,需 要 的 电 子 结 构 计 算 利 用 GAUSSIAN,

GAMESS等软件.
南京大学马晶、张洪江等引入耦合电子对近似

(CEPA),改进了局域收缩组态相互作用(LCＧCI),
特别是包含了 TQ 效应的 LCＧCEPAＧ３方法可以得

到很精确的键解离势能面[１４].他们还在从头算水

平实现了重整化激子方法(REM)[１５],为准确和高效

地计算大体系的激发态提供了新的可能性.
西北大学文振翼等开发了一组计算电子相关能

的程序包Xi’anＧCI,包含多参考组态相互作用(MRＧ
CISD)[１６]及 其 各 种 近 似,以 及 多 参 考 微 扰 理 论

(MRPT２)[１７].程序基于图形酉群方法(GUGA),
并采用他们提出的空穴—粒子对称[１８]来提高计算

效率.程序部分功能包含在 MOLCAS软件中.

１．３　密度泛函理论

徐昕与 Gorddard合作,通过结合B８８和PW９１

交换泛函,开发了 X３LYP杂化密度泛函方法[１９],能
更好地描述弱相互作用,是当时最准确的 DFT方法

之一.徐昕、张颖等还继续在２００９年提出了双杂化

泛函XYG３[２０],是首个依照绝热途径理论建立的双

杂化泛函,预测生成焓和反应势垒的准确度明显好

于 MP２方法和一些常见的双杂化泛函,预测弱相互

作用的精度也整体上较好.为了解决XYG３缺少长

程色散力的 R－６ 渐进行为,他们近期发展了IrcＧ
XYG３[２１]双杂化泛函.这些泛函已不同程度地在

NWChem,QＧChem,Gaussian等计算软件中实现.
另外,徐昕、吴剑鸣等近十年来引入了人工神经网络

算法 对 B３LYP 的 计 算 结 果 进 行 矫 正 (X１ 系

列[２２,２３]),大大提升了其预测热化学数据(生成焓、
键焓、异构化焓)的准确性.

１．４　价键理论计算

价键理论与化学家所熟悉的电子配对成键的概

念相吻合,能给出直观的化学图像,一出现就得到迅

速发展,然而从头算价键理论由于使用了非正交轨

道导致计算困难,后来发展缓慢.厦门大学的张乾

二、吴玮、宋凌春等长期致力于发展基于价键理论的

从头算方法,早期编写了 VBＧXIAMEN９９程序.吴

玮等 于 ２００３ 年 发 布 了 XMVB(XiaMenValenceＧ
Bond)程序的１．０版[２４],近年来又推出了 XMVB
２􀆰０版本[２５],今年７月份又推出了３．０版.XMVB
与GAMESS量化软件嫁接,能够执行价键理论计算

方法如 VBSCF,BOVB,VBCI,VBPT２,DFVB,VBＧ
PCM,VBEFP等.XMVB软件被用来研究一些重

要的理论化学问题[２６].

１．５　相对论性量子力学计算

北京大学的刘文剑等早年就开发了能进行相对

论性密度泛函理论计算的程序BDF(BeijingDensity
Functional)[２７,２８],能实现四分量全相对论、二分量

或一分量准相对论性、以及非相对论性 DFT 计算.
他们 又 发 展 了 精 确 二 分 量 (X２C)[２９]、准 四 分 量

(Q４C)[３０]、自旋分离X２C[３１]等相对论性电子哈密顿

量.他与合作者还提出了计算核磁共振性质相对论

理论[３２],以及发展了高效的含时密度泛函理论(TDＧ
DFT)方法[３３]等.这些不同方法均在具有自主知识

产权的BDF软件包中实现,可以提供基准性计算结

果以验证其他近似方法,其中部分模块具有很高的

计算效率.
除DFT 方法外,耦合簇(CC)等后自洽场方法

也是电子相关计算的重要方法.四川大学王繁等多

年来发展了带自旋—轨道耦合(SOC)的耦合簇方法
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SOCＧCC[３４,３５].此方法在 SCF计算使用标量(实)
分子自旋轨道,而在CC计算时才考虑SOC相对论

性效应,可以大大提供计算效率.在此基础上采用

运动方程(EOM)方法,可以较准确计算前五周期元

素的激发能.此方法已与BDF程序嫁接.

１．６　量子动力学和非绝热动力学

在量子力学水平上描述原子核运动,可以作为

更近似的基元化学反应理论方法(如经典过渡态理

论)的参考基准,而且在很多情况下核量子效应是不

可忽略的.另外,当不同电子态的势能面相互作用

较强或发生交叉时,可能会发生非绝热动力学过程,
即电子与核运动的耦合.大连化学物理研究所韩克

利等发展了准经典轨线(QCT)方法,研究简单化学

反应的立体动力学(stereoＧdynamics,SDＧQCT).
韩克利等还发展了利用含时波包方法[３６]来计算非

绝热量子散射动力学(QSD)的程序 NACＧTDWP.
由于 QSD的计算量很大,韩克利与张佩宇还开发了

利用GPU计算的GQSD程序[３７],与CPU相比可以

提速两个数量级.另外,刘剑(现北京大学)在美国

时发展了 William Miller课题组提出的线性化半经

典初值表示理论(LSCＧIVR)[３８],可以研究较复杂分

子体系的量子动力学,此方法与路径积分分子动力

学(PIMD)方法被植入 AMBER软件中[３９].
北京师范大学的崔刚龙与 WalterThiel合作,

发展了一套能同时模拟内转换(IC)和系间窜跃

(ISC)过程的广义非绝热动力学的方法 GTSH[４０].
这是唯一能实现 QM/MM 广义非绝热动力学(IC
和ISC)的程序包.最近,崔刚龙、方维海等人,在前

人的惩罚函数方法的框架下,发展了可以在 QM/

MM 水平下优化三态势能面圆锥交叉点的方法[４１],
在其BNUＧCI程序包中实现,与 Molpro,MNDO９９,
以及ChemShell程序包对接.另外,青岛生物能源

与过程研究所兰峥岗等最近开发了基于在线(onＧ
theＧfly)电子结构计算的非绝热动力学模拟程序包

JADE[４２],与 Turbomole,GAUSSIAN,GAMESS
(US)中的激发态量化方法对接.

１．７　量子化学分析软件

北京科技大学的卢天、陈飞武开发了波函数分

析的 Multiwfn程序[４３],集成了各种功能,包括各种

布局分析、轨道分解、键级计算、静电势、电子密度、
自旋密度分析等,较为用户友好,自带可视化模块的

独立软件,且能与 VMD 分子可视化软件对接.同

时,Multiwfn可以使用多线程并行计算,效率较高.
用户群涵盖国内外各地,被SCI引用１９００余次.

２　分子力场与动力学模拟

分子力场是描述原子(或原子团)之间相互作用

的解析势能函数,基于力场的模拟已经成为生物和

材料研究中的重要工具.

２．１　全原子分子力场

北京大学的蒋帆、吴云东等近年来开发了一系

列残基特异性力场(ResidueＧSpecificForceFields,

RSFF),其中 RSFF１力场[４４]是 OPLSＧAA/L 力场

的改进,RSFF２力场[４５]是 AmberＧ９９SB 力场的改

进.他们利用蛋白晶体结构的统计结果优化了对骨

架和侧链二面角的描述.新力场在不改变计算效率

的情况下,能更准确地模拟多肽和蛋白质体系[４６].
最近,在 RSFF２力场的基础上做了进一步的改进

(RSFF２＋)[４７],可以同时很好地描述无序态(非折

叠态)和 折 叠 态.这 一 系 列 的 RSFF 力 场 借 助

GROMACS模拟软件实现.最近,使用 CMAP势

函数将此力场在 AMBER软件中实现.
孙淮(现上海交通大学)早年在美国 Molecular

SimulationsInc．工作期间,开发了 COMPASS力

场[４８],被广泛地使用.回国后孙淮与合作者继续致

力于通用力场的开发,特别是与材料相关的体系.
近年来发展了一个 TEAM(Transferable,ExtensiＧ
ble,AccurateandModule,可移植、可扩展、准确、模
块化)力 场 框 架[４９].在 此 框 架 下 的 某 些 力 场 在

GROMACS软件中实现.孙淮等还与国外的公司

合作,开发了 COMPASSII通用力场[５０],可以用来

模拟类药小分子和高分子等材料体系.此力场在

Forcite,Discover,MaterialsStudio 这 些 软 件 中

实现.

２．２　粗粒化分子力场与动力学模拟

许多生物分子体系在行使功能时,涉及到跨越

多个数量级的时间和空间尺度,常常超出当前的全

原子分子动力学(MD)模拟的能力范围.各种不同

的粗粒化(coarseＧgraining,CG)方法能大大提升计

算效率,成为重要研究手段.韩伟、吴云东等,开发

了与 Marrink的粗粒化水模型结合使用的联合原子

蛋白质力场 PACE[５１].由于生物分子体系的全原

子 MD模拟中主要的计算量通常都消耗在处理水分

子上,使用粗粒化水模型可以大大提高模拟速度,同
时又能保持对溶质的细节描述.

大连化学物理研究所的李国辉等,开发了新的

粗粒化模型 GBEMP[５２].对多肽和蛋白体系,使用

了各向异性的GayＧBerne粒子来代表若干(通常４—
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１１)个原子的集合.与之前绝大部分CG模型不同,

GBEMP对静电相互作用的描述更为精细,使用了

包括四极矩在内的电多极矩(EMP).去年,李国辉

等又报道了将他们的 GBEMP 力场扩展到核 酸

(DNA,RNA)体系[５３].
对于凝聚态软物质体系的粗粒化模拟,耗散粒

子动力学(DPD)相对于通常的 MD 有其独特的优

势.北京师范大学高靓辉、方维海等最近开发了针

对多种生物分子的CGＧPDP力场[５４,５５],能成功模拟

脂双层体系的结构特征,以及多肽与生物膜的相互

作用.
近年来,GPU强大的计算能力被用来加速 MD

模拟,但绝大部分是基于全原子模型.吉林大学的

吕中元、朱有亮(现长春应化所)等开发了利用 GPU
进行大尺度分子模拟的 GALAMOST 软件[５６].支

持LJ势和查表函数的非键相互作用、软各向异性

Janus粒子模型、杂化粒子—场模型、以及链增长聚

合反应模型等,可以进行粗粒化 MD模拟、布朗动力

学、以及耗散粒子动力学模拟等.全部计算都在

GPU上完成,效率高,且可以模拟数百万粒子的

体系.

２．３　可极化力场与电荷模型

可极化力场考虑了分子内外的环境对分子电荷

分布(如原子电荷)的影响,可看作是精细程度介于

电子结构方法和经典分子力场方法之间的模型,有
特殊的意义.华东师范大学的张增辉、季长鸽、梅晔

等利用他们开发的线性标度量子化学计算方法

MFCC(分子碎片共轭帽子)可以得到蛋白特异性极

化电荷(PPC),利用 AMBER软件可以进行 MD模

拟和自由能计算[５７],并且可以在模拟中根据情况改

变原子电荷[５８].
辽宁师范大学的杨忠志、赵东霞、宫利东等,在

其前期原子—键电负性均衡模型 ABEEM 的基础

上,发展了浮动电荷的可极化力场 ABEEM/MM,
可以处理水分子[５９]、有机分子、蛋白质、含金属离

子[６０]的体系等,还发展了更精细的 ABEEMσπ可极

化力场模型[６１].目前此力场的 MD研究与 Tinker
程序嫁接.

２．４　增强构象抽样方法

增强抽样方法可以极大地扩展 MD模拟所能研

究的时间尺度,具有很重要的意义.北京大学的高

毅勤、杨立江等开发了温度积分抽样 (integrated
temperingsampling,ITS)方法[６２],及其扩展选择性

温度积分抽样(SITS)方法[６３].ITS/SITS方法不需

要预先定义反应坐标,非常有效地提高了抽样方法

在复杂体系中的适用性,可以用来快速扫描复杂体

系的构象空间和计算多维自由能面.被用来研究从

化学反应到蛋白质折叠的各种问题[６４].

３　药物与材料等相关应用软件

３．１　药物设计与分子对接软件

北京大学来鲁华等多年来开发了基于靶点三维

结构的药物设计软件:LigBuilder[６５,６６],这是一个整

合了多种方法(包括他们自己发展的一系列方法)的
独立程序,可以实现基于片段生长和连接的配体分

子设计,以及已知分子的优化,并可进行分子的可合

成性分析及类药性分析.其中包含了来鲁华、裴剑

锋、苑亚夏等开发的对生物分子表面可能的结合位

点进行预测和可药性分析的独立程序 Cavity[６７].
此软件得到国内外的较广泛应用.来鲁华等还开发

了进行蛋白质—配体以及蛋白—蛋白分子对接的程

序PSIＧDOCK[６８]和SDOCK[６９],后者与国际上流行

的ZDOCK相比,准确率相当或略优.此外,北京工

业大学龚新奇、王存新等开发了预测蛋白—蛋白结

合位点的新方法,并在此基础上发展了蛋白—蛋白

对接的 HoDock程序[７０],此方法在蛋白相互作用预

测国际竞赛CAPRI中有不错的表现.
上海药物所郑明月、蒋华良等利用对打分函数

的“知识基础”进行扩充,发展了新的蛋白—配体亲

和力打分函数IPMF[７１],与常见的分子对接打分函

数相比,在亲和力预测方面有较明显改进.他们还

发展了一种新型的二维氢键统计势,能显著提高蛋

白—配体结合构象的识别能力[７２].针对水的重要

作用,上海药物所熊兵等发展了可以对蛋白质结合

水分子的亲和力进行预测的统计势方法 wPMF[７３].
针对卤键在药物设计研究中的重要性,上海药物所

朱维良等还发展了卤键打分函数XBPMF[７４].

３．２　材料性质计算软件

有机光电材料可应用于有机显示与照明、有机

场效应器件、有机太阳能电池、有机光检测、生物传

感、有机光通讯等领域.帅志刚早期在比利时工作

时就利用密度矩阵重正化群(DMRG)方法来对共轭

聚合物进行激发态电子结构计算[７５],来得到线性和

非线性光学(如双光子吸收)响应性质.回国后,帅
志刚与彭谦、邵久书等在谐振子模型下发展了一套

考虑Duschinsky转动效应的定量预测分子荧光量

子效率的方法[７６,７７],能计算较大的分子.另外,帅
志刚、易院平等发展了 CorrectionVector方法,与
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MRDCI(多参考组态相互作用)[７８]或 EOMＧCCSD
(运动方程耦合簇)[７９]等方法结合,来计算较大分子

的多光子吸收特性.基于他们发展的一系列方法,
清华大学帅志刚与中科院化学所彭谦、耿华等开发

了一套计算分子材料性质的软件包 MOMAP(MoＧ
lecularMaterialsPropertyPredictionPackage).它

包含光物理模块[８０]和电子输运模块[８１],可以定量预

测发光效率和发光光谱、以及载流子迁移率等.

MOMAP软件支持并行计算、效率高,计算所需的

分子基态、激发态信息可利用 GAUSSIAN、TURＧ
BOMOLE等成熟的量化软件得到.此软件已被成

功地商业化,推出了友好的操作界面DeviceStudio,
但同时也提供免费试用.

对于d/f电子体系(如含过渡金属和镧系锕系

元素的无机和金属有机材料)的第一性原理计算,北
京大学的蒋鸿与德国FritzＧHaber研究所合作,开发

了基于全势—缀加平面波基组的 GW 程序 GAP
(GW with Augmented Planewaves)[８２,８３],使 用

LDA/GGA＋U 方法.此程序可以作为 WIEN２K
的插件使用.

３．３　材料晶体结构预测软件

获得晶体结构对于理解无机固体材料的性质和

设计新材料有很重要的意义.吉林大学马琰铭等发

展了晶体结构预测新技术,将全局最优化的粒子群

算法应用到晶体结构预测领域,发展了拥有自主知

识产权的晶体结构预测程序CALYPSO[８４,８５],为４０
国家近１０００研究者使用.此软件当前与 VASP、

CASTEP、Quantum Espresso、GULP、SIESTA、

CP２K程序都有接口.
复旦大学刘智攀等近年来发展了随机势能面行

走(stochasticsurfacewalking,SSW)方法[８６],可以

跨越势垒进行全局搜索来预测晶体结构以及不同晶

相的转变路径.最近,他们将 SSW 与神经网络算

法,发展了一种能进行快速材料发现与筛选的新方

法,并用它发现了两个新的 TiO２ 多孔晶相[８７].此

软件已经与 VASP,SIESTA 等常用软件连接,使用

其中的电子结构计算方法.

４　总结与展望

开发新的计算方法是理论与计算化学学科发展

的重要推动力.综上对国内一些相关工作的介绍,
可见在各个重要的子领域都有我国各地的研究小组

开发出各种计算方法和软件,其中不少都有很高的

学术价值和实际应用价值,有些可以在一些关键指

标上超越国外同类方法或软件.然而,由于缺乏我

国自己的计算化学软件平台,许多计算方法没有得

到很好的实际应用.不少国内的新计算方法(包括

低标度电子结构算法、密度泛函、分子力场、增强构

象抽样方法等)主要都在国外的软件平台上实现.
近年来,我国在高性能计算的硬件上有很大的

投入和很好的成果,包括目前世界上性能最强的两

台超级计算机,特别是排名第一的“神威􀅰太湖之

光”采用了中国自主研发的处理器.然而,目前较缺

乏与高性能计算机相配套的各种应用软件,对相关

应用型高性能计算人才的培养也很不足.开发我国

自主的计算化学软件平台,能推动高性能计算在我

国新材料和新药开发中的基础和应用研究及人才

培养.
另外,相对于实现计算化学方法的软件,在化学

信息与图形处理等实用方面,我国的优秀软件也很

少.例如,化学界广泛使用的 ChemDraw 和 CheＧ
mOffice软件都是由外国公司开发.全世界的科学

家最常使用的前三名生物分子结构可视化软件PyＧ
Mol,VMD,Chimera,都是美国公司或大学的研究组

开发的.
综上所述,我们需要开发自主知识产权的计算

化学软件平台,其中能够整合各种国内外开发的先

进理论与计算化学方法,并且能方便大家在此基础

上开发新的计算方法.最终,此计算软件平台将包

括各种与分子科学相关的计算方法,如电子结构计

算、量子动力学、分子力场与分子动力学、材料微观

结构与物理性质计算、药物开发相关的分子对接和

分子设计方法、基于大数据技术的化学信息学方法、
以及图形图像处理软件等.

计算化学软件平台的发展是一个长期的、需要

多方合作的工作.高水平的软件开发需要稳定的有

高度专业知识和技能的研发团队,包括理论化学家

和计算机程序员.利用此平台,有些现有软件可以

进一步优化以提高计算效率等,特别是充分利用现

在最新的硬件和软件技术,包括GPU和我国自主开

发的处理器等;有些软件可以改进其用户界面,提升

易用性.这些重要的工作很难直接在高影响因子期

刊上发表研究论文,相关开发人员在学术上发展空

间可能受限,且由于计算机行业人才的现实情况,一
般要求较高的待遇.这可能也是我国至今没有被广

泛使用的自主计算化学软件平台的一个重要原因,
因此很需要国家对基础计算软件平台开发提供专门

支持.
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DevelopmentsofcomputationalchemistrymethodsandsoftwareinChina

JiangFan WuYundong
(PekingUniversityShenzhenGraduateSchool,Shenzhen５１８０５５)

Abstract　Currently,theoreticalandcomputationalchemistryisprogressingrapidly,inwhichthedevelopＧ
mentofnewmethodsandsoftwarehasafundamentalrole,similartothedevelopmentofadvancedscientific
instrumentsinexperimentalsciences．Inrecentyears,dozensofresearchgroupsinChinahavedeveloped
variousnewcomputationalmethodsinelectronicstructurecalculations,dynamicsimulations,molecular
forcefields,drugdesign,andpredictionofmaterialstructuresandproperties．Someofthemarecomparable
orbetterthanstateＧofＧtheＧartmethods,incertainaspects．Manyofthemalsohavegreatpracticalvalues．
Ontheotherhand,mostofthemrelyonforeignsoftwareasafoundationorplatform．DevelopingcompuＧ
tationalchemistrysoftwareplatformswithindependentintellectualpropertieswillenhancetheinfluenceof
thesenewmethodsandpromotetheirwidespreadapplications．

Keywords　quantumchemistry;molecularsimulation;computationalmethods;softwaredevelopment


