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CALYPSO晶体结构计算方法与软件 

马琰铭 
 吉林大学 

计算科学目前步入快速发展时期，部分计算已经实现了精准预测，在多项原始创新研究上起到了引领作用。计算
强烈依赖于计算方法和软件的创新，但我国自主创新的科学计算软件，特别是具有国际影响力的计算软件，寥寥
无几。为了提升我国在计算领域的核心竞争力，亟需研发自主创新的科学计算软件。本报告主要介绍我课题组发
展的以 C A L Y P S O命名的晶体结构计算方法和软件（依据化学组分就可以计算出晶体结构，详见
http://www.calypso.cn）[1,2]。该方法和软件已经被70余个国家的4000余位同行采用开展结构设计研究，在物
理、化学、材料、地学等多个学科领域解决了一系列科学问题，所取得的成果已经在PRL、PNAS等期刊发表了
1500余篇学术论文。 
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