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[摘　要]　随着计算机计算能力和算法的高速发展,现有的计算软件已不能满足目前日益增长的

需求.因此开发一种实用、高效的新型的计算软件结构就成为当务之急.该新型结构将具有支持

多层理论方法的能力,同时可以兼顾实验和理论化学的结果,优化搜索引擎.新一代的计算化学软

件必须具备高度的并行性、可扩展性、重复使用性和兼容性,并可实现大型社区驱动.本文基于美

国自然科学基金委软件基础构架项目,阐述了计算化学软件发展需求和相关的资助模式,包括层列

式的资助模式和资助范围.此外,本文还将从开发软件项目的特点等方面展开讨论,包括软件基础

构架,软件培训和推广,以及其对软件开发项目可持续性的影响.
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　　计算科学的发展,很大程度上依赖于计算程序

软件所提供的计算方法和分析手段.一款成功的计

算软件的研制,需要从解决实际应用和自身的科研

发展两个角度来选择对应的理论方法.计算软件的

发展和相应的应用研究相辅相成、密不可分.通常

一款成功的计算软件需要一个庞大应用研究团体的

支持.而计算化学软件作为一个特殊的科研方向,

是基于化学、物理、应用数学和计算机科学等多学科

的交叉领域.因此,计算化学软件方向人才培养也具

有其独特性.基于以上情况,美国国家自然科学基金

委为计算化学软件的发展制定了一套完整的项目资

助方案,称为可持续创新的软件基础架构(Software

InfrastructureforSustainedInnovation[１]).

目前,美国国家自然科学基金委多个学部已达

成共识,共同承担对计算科学软件的资助基金.相

关学部包括计算机和信息科学工程学部、生物学部、

数理学部、教育和人力资源部、工程学部、地理科学

部和社会科学部.各个学部对计算科学软件的发展

均提出了不同的侧重点和资助方案要求,最终统一

策划了以下三类资助方案:

１　 科学软件要素,ScientificSoftwareEleＧ
ments

　　科学软件要素项目旨在资助在现有软件基础上

开发的新的软件模块,或者是小型的独立软件.该

类项目同时也资助新软件功能的早期设计原型和促

进终端用户实践的模块.项目必须说明开发新软件

要素的必要性,及其对科研发展的推动能力.

２　科学软件集成,ScientificSoftwareInteＧ

gration

　　科学软件集成项目旨在资助多领域的较大规模

应用软件,用于解决某些科学和工程领域的常见问

题.项目开发的软件必须具有可持续性,能为多个

科研团体服务.
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３　科学软件创新中心,ScientificSoftwareInＧ
novationInstitutes

　　科学软件创新中心旨在建立一个长期的支持科

学软件发展的基地.此项目有两种资助方式:概念

计划和中心建设.概念计划步骤旨在集成多个领域

的研究团队,来论证各领域的软件需求和面临挑战.

概念计划必须有对中心未来发展方向和发展模式的

蓝图设计,要能反映出对中心建设步骤的投入和设

计.只有成功的概念设计才有可能获得科学软件创

新中心建设的资助.

所有科学软件项目必须注重软件结构的设计、

持续发展性、适用性、易管理和软件模块的兼容性.

辅助软件开发的环境,比如说源代码的贮藏和测试

框架,都需要有针对于目标科学领域的设计.项目

须综合考虑软件的推广方式,软件使用的培训方法

和软件的社会服务职能.在适当情况下,美国国家

自然科学基金委鼓励软件发展团队与工业界和政府

合作.

科学软件开发项目,需要具体考虑以下主要问

题和事项:

• 研发的科学软件主要解决的科研问题是什

么? 如何促进某些科研领域的发展? 软件使用对象

是谁? 如何在软件开发中融合科技创新?

• 对比现有的科学计算软件,包括商业和开源

软件,阐述研发项目的特点和弥补的科学计算软件

领域的空白.

• 讨论软件结构和软件工程,包括软件设计,

开发,参考文件,测试,验证,软件发布,运用,与软件

有关的终端用户的培训和客户服务,和软件评估.

• 讨论研发的科学软件如何从软件安全、可行

度、重复性和可用性的角度来设计软件构架.

• 研发项目如何适应计算机硬件和软件的持

续发展,尤其是在新型技术出现的时候.

• 讨论软件授权的具体模式,和选择该软件授

权的原因.

• 项目计划要考虑如何和终端用户保持交流,

吸取科研团队的意见来设计软件发展方向.

• 提供概念验证和里程碑的时间限.概念验

证过程要有具体指标,包括软件用户的调查.这些

指标将用来衡量软件的成功与否.

• 讨论软件开发和培训的结合方式,包括和软

件使用直接相关的培训,和影响到其他领域的培训.

• 讨论软件和软件发展在项目结束后的持

续性.

• 研发的软件如何能利用到现有的可兼容的

软件模块和国家计算中心的资源.

这套资助方案的制定,旨在考虑计算化学软件

的可持续发展.新一代软件基础架构将具有高度的

适用性、可重复性和软件模块兼容性.在发展新型

计算化学软件的同时,还要考虑其集成高性能计算、

大规模并行处理、高速网络利用、大数据存储和处理

等综合能力.此外,软件结构的设计还需考虑未来

应用科学和计算方法的复杂性,软件开发人才和软

件使用人才的培训也应统筹考虑.为了推动计算化

学软件的创新和发展,美国国家自然科学基金委鼓

励国内外高校与科研机构、政府、工业届等充分合

作,在统一的软件授权下开发软件.

总之,计算化学软件的开发是一个长期、艰巨的

工作,为保证其发展的可持续性,需要得到国家层面

的稳定支持.纵观其发展历史,大部分的计算化学

软件早期都是由科研小组在国家科学基金的资助下

发展起来的.在此过程中,人才培养、人才队伍稳定

及学科自身发展都得到了极大的推动和提升.特别

需要指出的是,通过国家层面的稳定支持,经过持续

的人力物力投入、协调和组织工作,可以促进各类人

才、各研究组通力合作,是迅速推进设计先进、功能

强大、独立完整的计算化学软件形成的重要手段.

以上情况不仅适用于美国,也同样适用于中国的情

况.中国目前有许多优秀的理论与计算化学家在从

事各种计算方法的发展,因此,在国家层面上支持计

算化学软件的建设就十分必要且刻不容缓[２].对于

计算化学软件建设持续有力的基金资助,将是中国

理论与计算化学实现跨越式发展,引领国际前沿领

域的有力支撑和保障.
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Abstract　Withrecentadvancesincomputationalpowerandalgorithmicefficiency,wecannotrelyonincreＧ
mentalchangestoexistingcomputationalchemistrysoftware．Anewresearchinfrastructureisneededthat
smoothlyincorporatesmultiＧscalemethodsintoacohesiveexperimentalandtheoreticalchemistrydiscoverＧ
y,optimizationanddesignengine．ThenextgenerationofcomputationalchemistrysoftwarefortreatingreＧ
alisticchemicalsystemswithatomicresolutionwillneedtobehighlyparallelized,extensible,reusable,inＧ
teroperableandcommunityＧdriven．Tothisend,thisarticleaimstopresentaperspectiveontheneedand
relatedfundingmodelforsupportingcomputationalsoftwaredevelopmentbasedontheSoftwareInfrastrucＧ
tureforSustainedInnovationProgramoftheUSNationalScienceFoundation．AtieredmodelanditsreＧ
spectivefundingscopeareillustratedherein．ImportantconsiderationsthatfocusonsoftwareinfrastrucＧ
ture,educationanddissemination,andtheirimpactonthesustainabilityofasoftwaredevelopmentproＧ
gramarediscussedinthisarticle．
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我国学者在DNA测序方法与技术上取得重要进展

在国家自然科学基金(项目批准号:２１３２７８０８,２１５２５５２１)等资助下,北京大学黄岩谊课题组日前在 DNA
测序方法与技术上取得重要进展,发展一种全新概念的测序方法—纠错编码测序法(简称ECC),该方法采取

一种独特的边合成边测序(SBS)策略,利用多轮测序过程中产生的简并序列间的信息冗余,大幅度增加了测

序精度.研究成果于２０１７年１１月６日发表在 NatureBiotechnology(«自然—生物技术»)期刊上.论文链

接:http://www．nature．com/articles/nbt．３９８２.
序列信息的冗余来自黄岩谊团队新发展的“对偶碱基荧光发生”SBS测序流程,该流程通过全新设计的

特殊测序反应底物,对待测DNA序列进行三轮独立的SBS测序,继而产生三条互相正交的简并序列编码.
这三条编码可互为校验,后续不但能够通过解码推导出真实碱基序列信息,而且具备对单轮测序错误位点的

校正能力.这种编码和解码策略已被广泛应用在其它科学领域中,用于有效检测和纠正错误.此次黄岩谊

团队在测序技术中首次引入冗余编码概念,通过和低错误率的荧光发生测序技术相结合,在实验室搭建的原

理样机上获得了单端测序超过２００碱基读长无错误的实验结果.在ECC测序中,黄岩谊团队首先从化学原

理上对荧光发生测序技术中的荧光标记分子进行了结构优化,设计合成了具有不同波长、更优性能的测序底

物分子,并对聚合酶参与的各阶段反应动力学进行了细致的测量和建模.在深入理解荧光发生测序化学反

应速度、完成度、副反应等关键技术细节的基础上,构建了精确的测序信号失相模型并提出了次级延伸理论,
并据此开发出算法软件对测序反应失相过程做出了合理简化使其具备实用性.

(供稿:化学科学部　庄乾坤　王勇　陈拥军)


