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[摘　要]　本文重点介绍笔者课题组关于发展具有我国自主知识产权的计算化学软件的一些思

考,主要包括稳定的经费支持和人才培养,新开发的计算化学软件应具备的独创性优势等方面.
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近年来,发展具有我国自主知识产权的计算化

学软件的建议得到了广大理论计算化学同行和国家

自然科学基金委(以下简称“基金委”)的重视.笔者

认为,黎乐民先生等人关于建立“计算化学软件平台

专项”的建议[１]和基金委组织的双清论坛“理论化学

家视角中的仪器创制”[２]非常及时:我国近年来在理

论与计算化学研究领域发展迅速,无论从研究队伍

的规模、研究基础,还是相关领域经费投入的强度来

看,发展国内计算化学软件平台不仅条件已经成熟,
而且对于我国理论化学的长远发展十分必要[１,２].

我们很高兴地看到,“计算化学软件平台就是理

论化学家从事科研工作的仪器”这一观点正逐渐得

到基金管理部门和相关领域专家的普遍认同.正如

双清论坛“理论化学家视角中的仪器创制”所指出

的[２],通用计算程序软件平台的建设是一项艰巨而

复杂的系统工程.根据笔者课题组的工作经验和使

用各种通用计算化学软件的体会,我们充分认识到

以下几点的重要性:
(１)长期稳定的经费支持和人才培养必不可少.

以我们较熟悉的分子动力学模拟软件 Gromacs和

NAMD为例,Gromacs软件包从１９９１年开始开发,在
２００１年３．０版本发布之后才得到广泛的重视.该软

件包目前程序代码总共一百多万行,至今还在不断发

展完善.其发展得到欧洲科学基金会(EuropeanSciＧ
enceFoundation,ERC)、荷兰与瑞典等国的研究机构,
以及NVIDIA等公司的资助,根据代码行数粗略估计

需要花费两千万美元[３].NAMD主要是在NIH的长

期支持下,由伊利诺伊大学并行计算实验室和 NIH

的理论与计算生物物理组合作开发[４].
一些大型的电子结构计算软件如 Gaussian等,

其不断发展和完善更是有几十年的历史.Gaussian
最早的版本 Gaussian７０在１９７０年发布,只能用小

基组进行 HartreeFock计算,总代码只有１万多行.
随后,Gaussian公司对其不断地改进,优化,增加新

功能并开发配套的结果分析工具,先后共发布了１４
个版本,这才使其成为用户最多的电子结构计算软

件之一[５].另一种适用于材料体系的电子结构计算

软件 VASP,从 MIT 的 MikePayne开发的最初程

序到功能强大的VASP５X也是经历了长达１５年的

时间[６].因此,与仪器研制项目类似,这些大型软件

的开发,离开长期稳定的支持是不可能的.
与稳定的经费支持相对应,核心骨干团队长期

的专注和投入同样必不可少.不仅在计算软件发展

的初期需要投入大量的精力,建立软件的整体框架

和发展核心算法.随着新的理论方法和计算技术的

出现,代码的维护和在新计算构架下重写和优化一

样是十分繁重的任务.在人才培养方面,计算化学

软件的开发不仅需要熟悉理论化学和当前的主流计

算方法,还需要结合现代计算机技术的最新进展,才
有可能开发出有具有足够竞争力的计算化学软件.
因此,如果期望在发展自主知识产权的计算化学软

件方面有所作为,吸引和培养最优秀的人才开展相

关领域的工作十分重要.
(２)新开发的计算化学软件需要有独特的优势

和竞争力,才能够快速发展,这既是挑战也是机遇.
例如,Gromacs在版本３．０后迅速得到大家的重视
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是因为首先在IntelPentium构架上引入汇编优化,
成为最快的分子动力学模拟软件[７].与同类计算程

序相比,３—１０倍的计算速度优势,以及Intel平台相

对低廉的价格,使得 Gromacs的用户迅速增加.２０００
年左右也是并行计算迅速发展的时代,程序的并行效

率是决定计算速度的关键因素之一.相比于其它分

子模拟软件的在原有代码基础上修改实现并行,
NAMD专门为分布式存储并行机开发;采用了空间

分解算法,消息驱动调度,从而最大程度地提高并行

效率[８],使得其在大尺度并行模拟中占有重要优势,
成为各大计算中心最重要的计算化学软件之一.

Gromacs和 NAMD的早期版本与当时主流的

分子动力学模拟软件还有很大的差距.但是他们分

别抓住了IntelX８６平台以及大规模并行计算技术

发展的机遇,从而取得了成功.目前,利用计算机硬

件和软件技术的最新进展,如众核技术、机器学习

等,新的计算化学软件开发应该有很多机会.当前

基于图形处理器(GPU)加速计算的分子动力学模

拟程序已经非常普遍.与之类似的是,基于GPU计

算的电子结构软件 TeraChem.与其它电子结构软

件的在原有CPU代码上修改实现 GPU 加速不同,
TeraChem的开发者首先开发了用 GPU 实现双电

子积分、直接SCF、解析梯度的算法,从而最充分地

利用 GPU加速计算[９].这些新的发展趋势值得我

们在发展自主知识产权计算软件时注意.
(３)优秀的计算化学软件需要一个友好的用户

界面以及完备易用的计算结果分析工具.Gaussian
软件的使用者都会对其图形界面工具印象深刻,

Gromacs软件包提供了完善的结果分析工具,并支

持用户开发各种扩展.NAMD 程序更是和优秀的

生物分子可视化程序 VMD紧密结合.这些对于吸

引用户使用新开发的计算化学软件都非常重要.除

了以上理论计算化学工作者熟悉的计算软件包之

外,一些用于材料和生物计算的商业软件如 MateriＧ
alsStudio、Shrödinger等都在软件的界面和易用性

上花了很大的功夫.这样有助于实验工作者使用这

些软件,从而更好地发挥理论计算化学对相关学科

的重要推动作用.
综上所述,开发一个强大的通用计算化学软件

需要巨大的人力物力投入、合适的机遇,新开发的软

件还需要具有突破性思想和独特的优势.目前,我
国理论化学界的研究工作者已经发展出了许多重要

的原创性计算方法,现代计算机硬件和软件方面很

多新兴技术的出现也提供了新的发展机遇.因此,
基金管理部门的重视和理论化学工作者的积极参与

将成为我国原创计算化学软件开发的东风,相关工

作的开展将会大大提升我国理论与计算化学的国际

地位,并且促进青年人才的培养.
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