
　

第１期 中　国　科　学　基　金 ８７　　　 　

“双清论坛”专题:理论化学家视角中的仪器创制

低标度量子化学计算软件

李　伟 倪志刚 廖　康 黎书华∗

(南京大学化学化工学院,南京２１００２３)

　　 收稿日期:２０１７Ｇ１０Ｇ１０;修回日期:２０１７Ｇ１１Ｇ０４

　　∗ 通信作者,Email:shuhua＠nju．edu．cn

[摘　要]　当前化学及相关学科对复杂体系(包括大分子和凝聚相体系等)的研究越来越广泛,实
验与定量计算的需求要求量子化学能够处理越来越复杂的体系,因此低标度量子化学计算软件成

为计算化学软件发展的重要热点之一.本文围绕该主题,在国家自然科学基金委员会第１８１期双

清论坛研讨成果的基础上,结合国家重大需求和理论化学学科发展前沿,针对复杂体系的量子化学

算法,回顾了当前国内外低标度量子化学计算软件的进展与不足,提炼了在低标度量子化学算法和

软件发展领域面临的挑战,给出了在未来５—１０年该领域需要重点发展的方向建议.
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　　１９２７年,海特(Heitler)和伦敦(London)使用量

子力学(quantummechanics,QM)成功揭示了氢分

子化学键的本质,标志着量子化学的诞生[１].但由

于多体薛定谔方程的求解很复杂且计算量很大,量
子化学在后面的几十年中发展缓慢.２０世纪８０年

代起,随着计算科学和计算机技术的突飞猛进,量子

化学方法特别是波函数方法和密度泛函方法的迅速

发展,以及相应软件的出现和完善,促使量子化学可

以处理较为复杂的化学体系.科恩(Kohn)和波普

(Pople)分别由于在密度泛函理论(densityfunctionＧ
altheory,DFT)和波函数方法领域的贡献获得了

１９９８年诺贝尔化学奖.其中波普发展了著名的高

斯(Gaussian)程序(第一个版本于１９７０年发布,最
新版本为 Gaussian１６[２]),经过四十多年的发展,该
程序可以在从头算或半经验量子化学水平上计算化

学体系的能量、构型和多种分子性质等.近年来国

际 上 使 用 较 广 的 量 子 化 学 程 序 还 还 包 括

GAMESS[３]、 Molpro[４]、 QＧChem[５]、 ORCA[６]、

Psi４[７]和PySCF[８]等.我国量子化学的研究起步较

晚,从事理论化学方法研究的课题组不多,缺乏具有

独立自主产权的、功能完备的量子化学软件包.因

此,２０１７年６月,国家自然科学基金委员会(以下简

称基金委)在大连举办第１８１期双清论坛,主题为

“理论化学家视角中的仪器创制”,来自国内外的６５
位相关专家学者代表参加了此次论坛.与会专家围

绕理论化学面临的机遇与挑战、需要解决的核心科

学技术问题等展开详细的讨论,达成了发展“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”的共识,并对未来５—１０年科学

基金对计算化学软件的支持提出了具体的建议.

１　发展低标度量子化学软件的背景和意义

近十几年来,化学学科及相应交叉学科如物理、
材料、生物、环境科学的得到进一步迅速发展,使用

超高显微和高分辨激光等先进技术,已经可以探测

复杂体系(如溶液、材料、生物体系)的微观结构、光
谱和化学反应过程等,这也要求理论化学可以更快

更准确地处理这些复杂体系.传统上对复杂体系的

研究 通 常 使 用 分 子 力 学 (molecular mechanics,

MM)或组合量子力学/分子力学(QM/MM)[９１０],
然而这些方法的精度都有待提高且难以处理量子效

应显著的大分子和分子聚集体.如生物分子的构象

演化、超分子自组装、聚集体发光等,对这些体系需

要使用全量子力学处理.然而传统的量子化学方法

的计算标度(即计算时间随着电子数增加而增长的

标度)很高,如 HartreeＧFock(HF)和DFT方法的标
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度是３—４次方,而以 HF方法为基础的高精度电子

相关(也称postＧHF)方法的标度更高,如二阶多体

微扰(secondＧorderMøllerＧPlessetperturbationtheＧ
ory,MP２)和耦合簇单双激发(coupledclustersinＧ
glesanddoubles,CCSD)方法分别是５次方和６次

方,因此依据不同的精度要求,这些方法往往只能处

理包含十几到上百个原子的中小体系,很难应用于

大分子和凝聚相体系的研究.
为了把传统的量子化学方法推广到大分子和凝

聚相体系,低标度(主要包括线性标度)的量子化学

方法得到了发展,在低标度算法中,体系的计算时间

随体系的增大,呈低标度或线性标度增加.为了将

低标度量子化学方法广泛应用于大分子和凝聚相体

系,需要发展相应的低标度量子化学软件.目前低

标度算法的实现主要有两类:一类是专门的低标度

计算软件,如美国的基于局域分子轨道的LocalSCF
程序[１２],基于第一性原理的 FreeON 程序[１３],基于

“分而治之”(divideandconquer,DC)方法的 DivＧ
Con程序[１４].第二类是在很多量子化学软件包里

面包含低标度模块,如美国的 Gaussian程序中的

HF和 DFT 方法使用了快速多级展开方法(fast
multipolemethod,FMM)[１５],GAMESS程序中集

成 了 “分 子 中 的 簇 ” (clusterＧinＧmolecule,

CIM)[１６１７]、块分子轨道(fragmentmoleculeorbital,

FMO)[１８]、DC[１９]、增长法(elongation,ELG)[２０]等

方法,QＧChem程序[５]中包含多种基于第一性原理

的基态和激发态 HF和 DFT 方法,德国的 ORCA
程序[６]中包含多种基于对自然轨道(pairnaturalorＧ
bital,PNO)[２１]和 CIM 的电子相关方法,Molpro程

序[４]中有局域 MP２和耦合簇方法[２２２３].此外还有

一些针对固体或分子材料的程序中包含低标度

DFT等计算模块,如 Crystal[２４]、SIESTA[２５]、OpenＧ
Mx[２６]、CP２K[２７]等.国内南京大学黎书华教授发展

的低标度量子化学(lowscalingquantumchemisＧ
try,LSQC)[２８]程序中主要实现了用于大分子和凝

聚相体系计算的基于能量的分块(generalizedenerＧ
gybasedfragmentation,GEBF)方法[２９３０]和分子中

的簇方法[１６１７],北京大学刘文剑教授发展的北京密

度泛函(Beijingdensityfunctional,BDF)程序[３１]包

含基于块局域分子轨道(fragmentlocalizedmolecuＧ
larorbital,FLMO)的大分子激发态算法[３２].

近十几年来,在国家自然科学基金和“９７３”等项

目课题的支持下,如国家自然科学基金重点项目«基
于局 域 相 关 的 量 子 化 学 新 方 法 及 应 用»(No．

２１３３３００４)等,我国在低标度量子化学方法的发展领

域取得了显著的成就,取得了一系列创新性的成果,
但相应的软件还很少,已有的软件也有待进一步完

善和推广,难以适应目前化学科学及相关领域对大

分子和凝聚相体系计算的重要需求.此外,由于低

标度算法的程序实现往往需要借助已有的方法和程

序,因此我国有一些原创性的低标度量子化学计算

方法的相关程序通常被纳入国外软件平台,不利于

我国的知识产权保护和提高我国的量子化学算法和

软件在国际上的影响力.因此发展和完善我国具有

自主知识产权的低标度量子化学计算软件及平台具

有重要的意义.

２　研究进展

低标度量子化学算法是低标度量子化学计算软

件的基础,而软件开发的目的是解决化学及相关学

科中的实际问题,本节分别对低标度算法、软件或模

块、程序应用三个方面的研究进展进行简单介绍.

２．１　低标度算法的发展

低标度量子化学算法可分为三类:(１)低标度

的 HF或DFT方法;(２)基于分片的方法;(３)局域

电子相关方法.

HF方法和DFT方法通常统称为自洽场方法,
低标度的自洽场方法主要通过发展低标度的库仑积

分、交换积分和交换—相关势的计算方法,或在自洽

场计算中通过避免Fock矩阵的对角化来降低计算

标度,如用于库仑矩阵计算的快速多级展开方法

(fustmultipolemethod,FMM)和resolutionofiＧ
dentity(RI)方法[３３],用于避免 Fock矩阵对角化的

密度 矩 阵 搜 索 (density matrixsearch,DMS)方

法[３４].除了能量计算外,自洽场方法的能量梯度计

算中的关键步骤,如耦合微扰自洽场(coupledperＧ
turbationselfＧconsistentfield,CPSCF)方程[３５]的求

解等,也可实现低标度,从而实现大分子的结构优化

和分子性质的计算.
分块方法的基本思想是将大分子和凝聚相体系

分为为若干个子体系,总体系的能量、密度矩阵或其

他性质可以通过这些子体系的相关性质加和得到.
这类方法主要有基于密度矩阵和能量两种方式,目
前最流行的分块方法是基于能量的分块方法,后者

在澳大利亚 Collins教授的近期综述文献中有详细

的讨论[３６].在分块方法中,子体系的计算往往可以

直接使用已有的计算程序而不需要做任何修改,因
此分块方法的程序实现相对容易,且同时适用于波
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函数方法和密度泛函方法.能量导数(如梯度和

Hessian矩阵)的求解也通常与能量的求解方法相

似,程序也易于实现,因此这类方法很容易推广到多

种量子化学方法并实现分子的几何构型优化和振动

光谱等分子性质的计算.
基于局域分子轨道的局域相关方法由Pulay于

１９８３年提出[３７],其基本思想是忽略远程的局域分子

轨道之间的相互作用,从而降低计算量.局域相关

方法可分为两类,一类方法是将总体系进行轨道分

解,与上面提到的分块方法的不同之处在于其基本

单元为由一些局域轨道构成的轨道簇,此类方法如

“分子中的簇”方法[１６１７]、分段扩展合并(DivideＧExＧ
pandＧConsolidate,DEC)方法[３８]和增量(IncremenＧ
tal)法[３９]等.另一类方法仍然是对整个分子求解电

子相关方程,但是求解过程中的某些组分会根据其

对最终能量的贡献大小进行近似或舍弃,此类方法

主要有 Werner等人的 LMP２、LCCSD 等方法[２２２３]

和 Neese发展的 PNO 方法[２１],这类方法的缺点是

体系的内存和硬盘需求随体系的增加而增大,很难

应用于非常大的体系.

２．２　低标度软件或模块

目前国内外的低标度量子化学计算软件(或模

块)主要有 LSQC、GAMESS、Molpro、ORCA、LoＧ
calSCF、QＧChem和FreeON等.

LSQC程序包[２８]是由南京大学黎书华教授课

题组开发并维护的低标度量子化学计算软件,主要

包括 GEBF方法[２９３０]和 CIM[１６１７]两种线性标度算

法.２００５年,黎书华等提出基于能量的分片(EnerＧ
gyＧbasefragmentation,EBF)方法[４０],并于２００７年

进一步发展提出 GEBF方法[２９].在 GEBF方法中,
总体系被分为若干个分子片段,并将空间相邻的若

干片段组合形成一些子体系,若子体系边缘有化学

键被切断,则通过加氢的方式饱和以形成闭壳层的

子体系.在计算过程中,所有的子体系都被置于由

子体系外所有原子产生的点电荷电场中,这也是

GEBF方法与其他分块方法的不同点之一.GEBF
方法可用于计算大分子和凝聚相体系的基态能量、
优化分子结构、计算分子光谱等[３０,４１].近期,GEBF
方法还被拓展用于计算周期性体系的能量和晶体结

构的优化[４２]以及局域激发态的计算[４３].２００２年,
黎书华等提出基于局域分子轨道的 CIM 方法[４４],
在该方法中,首先对总体系进行 HF计算,而后使用

Boys[４６]等方法构建局域的占据轨道,虚轨道则由投

影的原子轨道(projectedatomicorbital,PAO)构

成.最终,体系的总电子相关能由所有占据轨道的

相关能贡献加和得到.对于每一个(或一组)占据轨

道,其相关能贡献是通过将其与其邻近的轨道组合

成子体系计算得到[１６,４５].经过多年发展,现已可应

用于 大 多 数 大 分 子 体 系 的 高 精 度 基 态 能 量 计

算[１６１７].但目前,在该方法框架内还未实现能量梯

度及分子性质的计算.

GAMESS[３]是由美国爱荷华州立大学 Mark
Gordon教授课题组开发的从头算量子化学软件.
由于其 功 能 丰 富 且 免 费 开 源,GAMESS 已 成 为

Gaussian外使用最为广泛的量子化学软件,且世界

上有多个课题组参与GAMESS的开发,将自己的方

法写入其中.GAMESS中包含多种线性标度算法,
如CIM[１６,４５]、FMO[１８]、DC[１９]和ELG[２０]方法等.

Molpro[４] 是 由 德 国 斯 图 加 特 大 学 HansＧ
Joachim Werner教授课题组开发并维护的从头算量

子化学软件包.Molpro的特色在于高精度电子相

关方法 的 计 算,包 括 MP２、CC、CI等 多 种 方 法.

Werner教授长期致力于发展局域相关方法,Molpro
中可以进行局域的 MP２和 CC计算,包括 LMP２,

LCCSD,LCCSD(T),并包含了基于PNO 的显式相

关 的 局 域 轨 道 PNOＧLMP２ＧF１２ 方 法 等[２２２３,４７].

Molpro程序中还实现了相关方法的梯度,可用于优

化分子结构.该程序里面的 LMP２和 LCCSD等方

法由于使用了局域轨道对相关能,仍然需要总体系

的积分,很难推广到更大的体系,并且精度还有待

提高.

ORCA[６]是 由 德 国 马 克 斯—普 朗 克 研 究 所

FrankNeese教授课题组开发的从头算量子化学程

序.ORCA的特点是包含的方法和功能十分丰富,
可以进行波函数方法和密度泛函理论方法的基态和

激发态能量计算、几何结构优化和分子性质的计算.

ORCA的另一大特色是使用密度拟合方法来加快电

子积分的计算,使其成为目前计算效率最高的量子

化学软件之一.Neese教授近年发展了一系列基于

局域的自然轨道对(DLPNO)的线性标度电子相关

方法,包括DLPNOＧMP２、DLPNOＧCCSD(T)、DLPＧ
NOＧCCSDＧF１２等[４８４９].此外,在最新版的 ORCA
中,还包含了CIM 方法[５０],并将其与 DLPNO 方法

结合,可用于大分子和凝聚相体系的 CCSD(T)
计算.

LocalSCF[１２]是由美国伊利诺伊大学香槟分校

的 VictorM．Anisimov博士开发的专门用于超大

分 子 和 凝 聚 相 体 系 量 子 化 学 计 算 的 软 件.
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LocalSCF可实现半经验和 HF水平上的单点能计

算和分子结构优化,并可以使用 COSMO 连续溶剂

化模型.由于 LocalSCF所需的计算资源少,速度

快,LocalSCF还可用于大分子和凝聚相体系的动力

学研究[５１].

QＧChem[５]是一款功能丰富的电子结构计算软

件,目前由 QＧChem 公司专门开发和维护.该软件

中含有高效的线性标度自洽场方法.对库仑积分的

计算,使用连续 FMM(continuousFMM,CFMM)
方法[５２]实现线性标度;对交换积分的计算,使用线

性标度交换(linearscalingexchange,LinK)方法[５３]

实现线性标度;对交换)—相关势的计算,使用多分

辨交换相关(multiresolutionexchangeＧcorrelation,

MrXC)方法[５４]实现线性标度.此外,QＧChem 还使

用Incremental方法等加速Fock矩阵的构建[５５].

FreeON[１３]是由美国洛斯阿拉莫斯国家实验室

的 MattChallacombe教授等发展的开源线性标度

量子化学软件,该程序使用高斯基组,可以实现 HF
和DFT的线性或O(NlogN)低标度计算.该程序

中还实现了周期性体系(伽马点)的计算、梯度及几

何构型的优化,静态和动态响应性质的计算、以及波

恩—奥本海默近似下的分子动力学模拟.

２．３　低标度软件的应用

低标度量子化学计算软件主要用于大分子和凝

聚相体系的计算,最近的文献中已经报道了一些传

统方法根本无法实现的大分子和凝聚相体系的高精

度计算,如 Kállay等人于２０１６年报道了一种新的

局域 MP２方法,计算了含２３８０个原子、２２６２１个基

函数的蛋白质体系[５６],Neese等人于２０１３年报道了

用其发展的 DLPNOＧCCSD(T)方法计算了６４４个

原子、８８００个基函数的大分子体系[５７].因此,低标

度方法的主要用途是用于对大分子和凝聚相体系的

性质的研究.目前文献中已有的关于大分子和凝聚

相体系的研究有如下几类:(１)生物大分子体系的

研究,如蛋白质、DNA分子的结构和性质,蛋白质分

子与小分子之间的相互作用,酶催化反应的研究;
(２)大型分子簇的研究,分子簇模型是量子化学计

算中常用的对凝聚相体系进行近似的方法之一,使
用越大的分子簇,所得结果就越接近真实体系,借助

低标度算法,人们可以扩大分子簇的大小,从而提高

研究结果的准确性;(３)明确溶剂处理,在传统的量

子化学方法中,对溶剂的处理往往使用各种溶剂化

模型来代替真实的溶剂分子,而借助低标度算法,可
以在研究的体系周围加上真实的溶剂分子来处理溶

剂效应;(４)固相体系的结构与性质的研究,如金属

表面催化反应、分子筛催化反应等.
总之,低标度算法降低了传统量子化学方法的

标度,使得原本只能用力场方法、半经验方法或

QM/MM 方法来研究的体系可以进行全量子计算,
大大提高了计算精度,增加了计算结果的可信度和

预测能力.

３　算法与技术挑战

３．１　算法挑战

低标度算法的发展已有数十年的历史,但至今

仍没有得到很广泛的应用,主要有以下原因:(１)为

降低计算标度,势必要在方法中引入适当的近似,例
如在局域相关方法中,忽略了远程轨道之间的相互

作用,而由此产生的误差往往是无法预知的[５８],因
此低标度算法的可靠性还有待提高.(２)算法的普

适性不高,一些方法只能用于特定的体系.例如,某
些分块方法中在分片构建子体系时涉及化学键的断

裂问题,现在的处理方式通常是对体系中单键的断

裂进行加氢处理,而对于某些特殊的体系,例如含有

金属的体系,此种方法就不太合适.局域相关方法

是基于局域分子轨道,而对于一些电子离域程度很

高的体系,如碳纳米管、金属等体系,局域相关方法

还不能得到很好的结果.目前绝大多数低标度算法

还只能处理闭壳层体系,如何将算法应用到开壳层

体系,如自由基体系,也是低标度算法的发展方向

之一.
如何将低标度算法扩展到周期性体系,用于晶

体或固体材料领域的计算,也是低标度量子化学方

法面临的一个巨大的挑战.如 GEBF方法虽然已经

可以用于分子晶体的计算[４２],但对于原子晶体和复

杂溶液等凝聚相体系,尚需要进一步发展,CIM 方

法还没有实现周期性体系的计算.基于能量的分块

方法,由于使用已有的程序进行能量及能量导数的

计算,因此容易推广到能量导数的计算,但基于第一

性原理的方法和基于局域轨道的局域相关方法的能

量导数计算通常需要重新推导相关公式,计算编程

有一定的复杂性,因此实现局域相关方法的结构优

化和振动光谱等分子性质的计算仍需要大量的

工作.

３．２　技术挑战

(１)低标度算法由于过程相对复杂,例如分块

方法大体要经过构建子体系、子体系的计算和子体

系计算结果的收集汇总等过程,软件的自动化程度
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和易用性不够高,输入文件的制作难度较大,计算过

程中有时需要用户针对特定的体系设定或调节某些

参数,往往还不能提供百分之百的黑盒子操作.
(２)低标度的分块方法常常借助于传统量子化

学计算程序进行子体系的计算,总体系的结果由单

独的程序进行汇总计算,因此大多数低标度量子化

学软件对结果的可视化程度较低.如对体系进行光

谱的模拟,往往需要用户从结果文件中收集数据,利
用其他作图软件间接地绘制光谱,因此发展用户友

好的低标度计算软件是未来的方向之一.
(３)分块方法的一个缺点是子体系数量很多,

因此高度的并行化十分必要.由于子体系可以独立

计算,所以分块方法是一种自动的并行方法(粗粒化

并行).而对于每一个子体系的计算,若也能实现高

度并行(精细化并行),就能最大限度地利用计算资

源.此外,GPU并行加速在量子化学计算中已经得

到越来越广泛的应用.因此,如何将低标度算法在

CPU和 GPU 上实现大规模的并行,也是未来该领

域的挑战之一.

４　国内研究基础与不足

在基金委的支持下,我国在低标度量子化学的

基础算法方面取得了显著进展,针对大分子和凝聚

相体系的基态和激发态计算的挑战,在基于第一性

原理和基于分块这两大类算法中,都取得了一系列

在国际上处于领先地位的进展.如南京大学黎书华

教授提出的基于局域轨道的 CIM 方法[１６１７]被国际

多个课 题 组 跟 踪 研 究,他 们 发 展 的 基 于 分 块 的

GEBF方法[２９３０]也在同类方法中处于领先地位,后
者可以处理大分子和凝聚相体系的能量、结构、振动

光谱等性质.北京大学刘文剑教授发展的 FLMO
方法[３２]可以处理大分子和凝聚相体系的激发态.
此外国内在低标度量子化学方法研究中取得的显著

成果还包括:厦门大学梁万珍教授的低标度含时

DFT(timeＧdependentDFT,TDDFT)算法[５９]、华东

师范大学张增辉教授的包含共轭帽子的分子碎片

法[６０]、华南师范大学顾凤龙教授的增长法[２０]等.
尽管在低标度量子化学方法方面取得了系列进

展,但同时也注意到,由于我国在自主知识产权的量

子化学软件发展上的滞后,相应的低标度量子化学

软件尚有待发展或进一步完善.目前国内专门用于

大分子和凝聚相体系的低标度量子化学软件仅有南

京大学的 LSQC程序,主要包含基于分块的 GEBF
方法,但该软件还需要进一步完善,北京大学的

BDF程序中也包含一些基于局域轨道的方法.这

些都导致国内研究组发展的低标度量子化学算法的

难以被广泛使用.有一些低标度算法被纳入国外的

软件平台,如CIM 方法被纳入国外多个量子化学软

件包括 GAMESS、ORCA和PQS[６１]中,厦门大学梁

万珍教授发展的低标度 TDDFT 算法被包含在 QＧ
Chem软件中,从而导致自主知识产权的丧失,也不

利于提升我国研究组在国际上的影响力.因此,针
对国内低标度量子化学计算软件的发展,除了算法

的进一步发展之外,还需要制定合理、完善的发展规

划并长期投入,这有助于促进大分子和凝聚相体系

的量子化学计算方法,解决化学及相关学科应用中

的实际问题,并同时提升我国在该领域的影响力.

５　未来５—１０年的重点研究方向

(１)低标度算法的完善.完善已有的低标度算

法,发展新的高效低标度算法,进一步提高低标度方

法的精度和效率.对部分只适用于能量计算的方法

实现能量导数计算,实现大分子和凝聚相体系的几

何结构优化和振动光谱、电子光谱等分子性质的计

算.实现周期性体系的低标度算法,如 PBCＧCIM,

PBCＧTDDFT等,从而实现凝聚相体系的结构和光

谱计算,并进一步结合蒙特卡罗和从头算分子动力

学模拟,实现溶液等凝聚相体系的结构动力学和自

由能等统计热力学性质的计算.
(２)高性能计算方案.基于 MPI等技术实现低

标度量子化学软件在分布式超级计算机上的大规模

并行,以用于介观尺度的真实体系的计算模拟.将

低标度程序推广到 GPU 上的计算,集成基于 GPU
的量子化学程序,以进一步提高大分子和凝聚相体

系计算的效率.实现软件的自动化和智能化,发展

在线计算平台和相应的大分子和凝聚相体系计算数

据库,结合机器学习和大数据技术,构建大分子和凝

聚相体系“结构—性质”的对应关系,实现这些结构

和性质的高通量预测,并应用于生物、超分子、凝聚

相体系等的计算.

６　结束语

由于量子化学计算已经广泛应用于化学学科的

各个领域以及物理、能源、材料、生物、环境、信息科

学等相关交叉研究领域,低标度量子化学计算软件

的发展是“十三五”化学科学部优先发展领域“复杂

体系的理论与计算化学”的主要任务之一,即“针对

大分子和凝聚相体系的低标度有效算法”.发展低
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标度量子化学算法,推进相应低标度量子化学软件

的开发和完善,为化学及相关学科,如超分子自组

装、生物体系的结构与功能、均相催化、新能源与材

料等研究领域中关键科学问题的解决提供强有力的

技术支撑.
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Lowscalingquantumchemistrysoftware

LiWei NiZhigang LiaoKang LiShuhua
(SchoolofChemistryandChemicalEngineering,NanjingUniversity,Nanjing２１００２３)

Abstract　Complexsystems,includinglargemoleculesandcondensedsystems,arestudiedmoreandmore
widelyinchemistryandrelateddisciplines．TheQuantumchemistryisrequiredtotreatmoreandmore
complicatedsystemsduetothedemandofexperimentsandquantitativecalculations．Thus,theareaoflow
scalingquantumchemistrysoftwareisoneoftheimportantandactiveareasinthedevelopmentofcomputaＧ
tionalchemistrysoftware．Focusingonthissubject,andonthebasisofoutputsfrom１８１stShuangQing
ForumofNationalNaturalScienceFoundationofChina,wegiveareviewofthecurrentprogressesanddeＧ
ficienciesoflowscalingquantumchemistryalgorithmsandsoftwareathomeandabroad．Thedevelopment
oflowscalingquantumchemistrysoftwareisnotonlyatthefrontieroftheoreticalchemistry,butisalsoa
majornationalrequirement．WealsopresentthechallengesofthelowscalingquantumchemistryalgoＧ
rithmsandsoftware．Finally,somekeydirectionsinthecoming５ １０yearsaregiven．

Keywords　quantumchemistry;complexsystems;lowscaling;linearscaling;softwareplatform
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我国学者利用脑磁图(MEG)技术在视知觉整合

神经机制方面取得重要进展
　　 在国家自然科学基金(项目批准号:３１５２２０２７,３１５７１１１５)等资助下,北京大学心理与认知科学学院罗欢

研究员课题组在人类视知觉整合的神经机制方面取得重要进展.相关研究成果以“PerceptualIntegration
RapidlyActivatesDorsalVisualPathwaytoGuideLocalProcessinginEarlyVisualAreas”(知觉整合快速

激活背侧视觉通路来指导初级视皮层对局部信息的加工)为题,于２０１７年１１月３０日在线发表在认知神经

科学领域重要期刊PLoSBiology.文章链接:http://journals．plos．org/plosbiology/article? id＝１０．１３７１/

journal．pbio．２００３６４６.
作为人类视觉系统的一个基本和重要的能力,知觉整合能快速从环境中将离散和模糊的碎片整合为一

个有结构的整体.在自然场景中,往往存在各种各样的噪音,人类是如何在这样的环境下把碎片进行快速和

有效的整合来指导之后的各项行动? 之前的研究表明知觉整合依赖于多个脑区之间的反馈调控,但是该反

馈调控的来源,以及知觉整合加工的具体神经时空动态模式,仍然未知.
该研究发现,知觉整合起源于视觉背侧通路的顶内沟区域的早期快速激活,之后沿着视觉背侧通路,反

向依次调节低级脑区参与知觉整合的加工.这一结果表明:知觉整合过程可能是借用背侧视觉通路的快速

特性,首先快速抽取视觉刺激的整体(gist)信息,然后根据这个粗略的整体信息逐级返回到初级视皮层进而

对局部细节加工进行指导和调制.这一“从整体到局部”的加工过程和认知心理学以往的整体优先性发现

一致.
该研究使用具有毫秒级高时间分辨率,同时又具有较高空间分辨率的脑磁图(MEG)技术,并结合一种

追踪神经时间响应函数(TRF)的新方法在人类受试上探索知觉整合的神经时空动态模式.这种高时空分辨

率的脑磁图技术将在揭示人脑认知功能和神经机制研究方面发挥重要的作用.

(供稿:生命科学部　罗文波　殷文璇　杜生明)


