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Abstract 

凝聚态物质内部的原子堆积方式，即原子结构，是深入理解凝聚态物质物理和化学性质的关键。发展仅依据化学组分即可确定
原子结构的理论结构预测方法是物理、化学、材料等多学科领域的长期期盼，但却是一个挑战。 

基于结构对称性的分类检索思想，结合群体智能的结构演化方法，引入结构表征的成键特征矩阵，提出并发展了卡里普索（
CALYPSO）结构预测方法[1]，编制了自主产权CALYPSO软件（见网址：http://www.calypso.cn），仅需要化学组分和外界
条件（如压强），即可预测和设计三维晶体[1]、二维层状材料[2]及其表面原子吸附[3]、二维表面重构[4]和纳米团簇[5]等的基
态结构，并可以根据功能性质开展功能材料（如超硬和电子材料等）的逆向结构设计[6]。 

截止目前，CALYPSO方法和软件被56个国家和地区的2000余位研究人员采用，用户在Nature子刊、PRL、PNAS等刊物发表
了540余篇文章. 本次报告简要介绍CALYPSO结构预测方法的基本原理，并介绍CALYPSO方法的若干最新进展和应用[7, 8]。 
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