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摘要：Bohrium科学计算云平台具有易配置计算环境、易部署安装软件、易成员协作和计算资源充沛等优势，可解决

传统计算模拟课程教学中的软件安装、理论和实践割裂等问题，为材料和化学计算模拟课程教学提供极大便利，可

显著提高课程教学效率。本文重点介绍Bohrium平台的特色以及教学优势，并展示基于Bohrium平台的分子建模、分

子动力学模拟等实验案例设计。 
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Abstract:  The Bohrium scientific computing cloud platform offers several advantages, including easily configurable 

computing environments, straightforward software installation, seamless member collaboration, and abundant 

computing resources. These features address common issues in traditional computational simulation courses, such 

as software installation difficulties and the disconnect between theory learning and practical application. The platform 

provides significant convenience for teaching computational simulations in materials science and chemistry, thereby 

greatly improving teaching efficiency. This paper highlights the features and educational advantages of the Bohrium 

platform, and demonstrates the design of experimental cases, including molecular modeling and molecular dynamics 

simulation based on the Bohrium platform.  
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1  引言 
近年来，计算模拟在材料、化学等领域的科学研究中发挥着越来越重要的作用，在Nature和
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Science等世界顶级期刊杂志上发表的论文工作中皆有计算模拟的身影[1,2]。因此，有必要将计算模拟

作为一项技能对材料、化学等学科的本科生和研究生开展相关培训。计算模拟实验是计算材料学和

计算化学等课程教学内容的一个非常重要实践环节，旨在通过实践操作来灵活运用理论知识，培养

学生计算设计思维，为学生的后期可持续、高质量发展打下坚实的基础[3,4]。目前，国内诸多高校已

在所开设的计算材料学和计算化学等课程中讲授Gaussian和Materials Studio等商业化材料化学计算

模拟软件的操作使用[5,6]，学生需要学习如何基于上述计算模拟软件在服务器上开展计算任务。上述

软件的正确编译安装和调试，对于初学者来说是个极大的挑战。因此，这部分繁重工作往往落在课

程教师身上，教师需要花费大量时间重复指导学生如何在服务器上部署相关计算环境和安装软件，

同时还需要处理因为不同原因所导致的千奇百怪的软件安装使用问题。另一方面，传统计算模拟课

程主要从计算方法理论知识和实验实践操作两大部分进行先后教学，往往需要待计算方法理论知识

全部讲授完后，再进行计算模拟实践案例操作，此时学生已基本遗忘前期所学的理论知识[7,8]。如何

在计算模拟实验教学中强化理论方法知识与计算模拟操作实践的联系，进一步提升学生的计算模拟

理论水平和软件操作技能，提高课程教学质量效果，是教学中面临的新挑战和必须解决的问题。最

近，我们在本单位的计算材料学和计算化学等课程教学中引入Bohrium微尺度科学计算云平台，彻底

解决传统计算模拟课程教学中的软件安装、理论和实践割裂等问题。Bohrium平台为计算模拟课程教

学提供极大便利，显著提高课程教学效率。本文将重点介绍Bohrium平台的教学优势，以及如何基于

Bohrium平台进行锂离子电池有机电解液分子动力学模拟实验设计。通过该实验案例的教学实践，学

生不仅进一步掌握分子动力学模拟的基本流程和后处理分析方法，且巩固对分子动力学模拟基本方

法原理以及关键模拟参数的理解。 

 

2  Bohrium科学计算云平台 
Bohrium是深势科技公司开发的协作式科学计算云平台，非常适合教学场景，其优势主要有以下

三点：(1) 开箱即用计算环境和软件。Bohrium采用容器镜像技术，预装基础编译环境与公共库，课

程老师只需将教学所需的计算环境和软件配置安装好并一键制作、分享镜像文件，学生就可以直接

使用，避免繁琐的计算环境配置工作，投入更多时间在知识的学习中。Bohrium平台预装了LAMMPS、

GROMACS等主流开源分子动力学模拟软件，CP2K、Quantum Espresso、ABACUS等常用开源第一

性原理计算软件，及DeePMD-kit、DP-GEN等机器学习原子间势模型开发软件，并对软件的功能与

易用性进行了深度优化。此外，学生可在不同设备上使用Bohrium平台，打开网页即可开始进行结构

建模、参数设置、提交计算任务和后处理分析，无需担心操作系统类型和版本、软件依赖版本冲突

等问题；(2) 充沛计算资源。Bohrium提供弹性计算资源，按实际使用量付费。同时，Bohrium提供若

干两核心免费计算资源，供开发、调试和运行小规模计算任务使用。在进行非大规模计算时，完全

没有任何开销。而在处理大规模计算任务时，Bohrium又可以按照任务需求保质保量的提供大量计算

资源，非常适合计算模拟课程实验教学中服务器使用时间分布不均匀的场景；(3) 成员协作便利。

Bohrium提供在同一账户、多名用户、多个项目的协作模式，可针对不同计算项目进行人员安排与费

用管理。计算环境镜像与数据文件可轻松地在项目成员间自由共享，非常适合分布式课堂教学场景。

此外，教师可直接登录学生节点帮助其进行操作和查错，学生可在Bohrium上直接提交作业等。 

Bohrium提供图形化操作界面(图1)，用户可以进行文件管理、结构建模、参数设置、运行代码开

发、计算执行以及计算过程监控等操作，同时提供命令行工具，以供用户进行个性化配置计算环境

和安装软件。此外，Bohrium上的Notebook (Bohrium Notebook)提供一站式编写和运行代码的交互式

环境(图2)，可以在同一个文档中编写可执行代码以及展示LaTeX公式、文本、图片、HTML、结构模

型等内容，可以非常便捷地分享给他人进行协作。Bohrium Notebook的内核是Jupyter，其非常重要的

概念是单元格(cell)模式，其markdown单元格用于记录叙述性文档用以展示相关理论知识点和计算公

式等(图2)，而其code单元格用于计算代码的开发和运行并同步显示计算结果，以实现科学计算及可
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视化模拟等功能。Bohrium Notebook中每个单元格可独立运行，使得代码调试变得容易。如某个单

元格出错，只需重新运行该单元格代码，不需要重新自上而下地运行所有单元格代码，大幅提高代

码开发效率。计算材料学和计算化学课程教学内容包含了大量理论知识介绍、数学公式推导、分子

/晶体结构展示、函数图像以及计算代码等，Bohrium Notebook能轻松地将这些内容整合到同一文件

中(ipynb格式)，比传统的PPT教学形式更加灵活和便捷。学生可以一键运行计算案例进行复现，浏览

所有输入输出结果，把握计算整体计算过程。也可以逐行运行cell单元格，了解每一处操作细节，并

通过调试参数，加深对代码的理解。目前，国外一些教师已经在材料计算模拟、量子化学计算等课

程教学活动之中引入ipynb文档[9,10]。 

 

 
图1  基于Bohrium Notebook的一站式编写和运行代码的交互式环境 

 

 
图2  Bohrium Notebook中的可执行代码、LaTeX公式、文本、计算结果输出 
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3  分子结构建模 
在Bohrium Notebook中进行分子结构建模时，需要使用两个python程序包，包括veloxchem量子

化学计算软件包和py3Dmol分子结构显示软件包。使用import命令即可在Bohrium Notebook中导入

veloxchem和py3Dmol包，具体操作如图3所示。我们以乙醇分子为例，详细地说明其建模过程步骤及

其python程序代码。首先，基于Molecule类的read_smiles函数读取乙醇分子的SMILES语言字符串

(“CO”)，并赋值给变量molecule。基于SMILES语言分子建模过程非常简洁，只需要提供对应分子

的SMILES语言即可，不需要使用Gaussian View和Materials Studio等图形化软件进行一系列的分子建

模操作。实际上，此步骤已经完成了乙醇分子结构建模，这也就是基于SMILES语言的分子结构建模

的简洁之处，但是该模型仅在计算机内存中，并未直观地图形化展示出来。为方便后续继续调用和

查看分子结构，我们使用write_xyz函数将其保存为xyz格式的结构文件(CH3OH.xyz)，同时使用

get_xyz_string函数输出乙醇分子6个原子坐标及其对应的元素(图3)。此外，使用py3Dmol软件包可视

化乙醇分子结构，在执行定义分子结构显示窗口、加载分子结构和定义球棍模型等操作后，即可输

出乙醇分子结构球棍模型图(图3)。值得注意的是，该乙醇分子结构并非严格意义上的稳定构象，需

要通过分子(动)力学或量子化学计算进一步优化其原子坐标位置。 

 

 
图3  基于Bohrium Notebook的乙醇分子结构建模代码及其原子坐标和球棍模型输出 

 

4  分子动力学模拟实验设计 
以锂离子电池有机电解液体系为例，我们基于Bohrium平台以Notebook形式设计一个分子动力学

模拟计算实验。通过文献调研发现绝对大多数的锂离子电池有机电解液分子动力学模拟工作都是基

于OPLS-AA力场开展的，其可以相对较好地描述电解液中的溶质和溶剂分子间和分子内的相互作

用。目前，GROMACS分子动力学模拟软件已集成了OPLS-AA力场及其参数，可以直接调用，且

Bohrium平台现已预安装了GROMACS软件，为我们使用其进行锂离子电池电解液分子动力学计算提

供了极大地方便。我们可以在同一个Bohrium Notebook中调用不同的结构建模软件(veloxchem、
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packmol等)和分子动力学模拟软件(GROMACS)，实现溶液结构建模、结构优化和NPT+NVT系综分

子动力学模拟等串行操作，提升实验操作效率。 

下面将详细地说明锂离子电池电解液分子动力学模拟的主要操作步骤(图4)： 

 

 
图4  基于Bohrium Notebook的锂离子电池有机电解液结构建模、 

分子动力学模拟及其结构和扩散动力学性质分析计算代码 

 

(1) 首先，按照上一节方法分别对六氟磷酸锂(LiPF6)溶质和碳酸乙烯酯 (EC)、碳酸二甲酯

(DMC)、碳酸二乙酯(DEC)等溶剂分子进行结构建模，并保存对应的分子结构文件(xyz或pdb格式)； 

(2) 有机电解液离子/分子结构建模。mixture.inp为溶质和溶剂分子设置文件，其定义电解液中Li

离子、PF6离子、EC、DMC和DEC分子的数目；然后，使用packmol软件读取mixture.inp文件进行电

解液结构建模，将溶质和溶剂分子按照预设数目组装到一个具有周期性边界条件的立方盒子里，即

生成电解液结构模型*.pdb文件；然后，使用GROMACS软件内置的gmx editconf命令对电解液结构模

型进行扩胞和格式转换处理，获得*.gro文件； 
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(3) 上一步所获得的电解液结构可能存在着一些不合理的原子间距，在进行分子动力学模拟计

算之前需要进行基于分子力学的结构优化处理。em.mdp为结构优化参数设置文件，其定义结构优化

算法、收敛标准、边界条件和原子间相互作用处理方法等；通过gmx grompp命令，对带有原子坐标

信息的*.gro文件、含力场信息的run.top文件和结构优化参数em.mdp文件进行处理，得到用于后续结

构优化计算的输入文件*.tpr；通过gmx mdrun命令执行结构优化计算，优化过程中的原子轨迹存储到

*.tng文件，优化后的电解液结构存储到confout.gro文件； 

(4) 待上一步结构优化计算完成后，通过gmx grompp命令读取优化后的电解液结构confout.gro文

件、含有力场信息的run.top文件和基于NPT系综的分子动力学模拟设置参数npt.mdp文件，生成*.tpr

文件，再通过gmx mdrun命令执行室温分子动力学模拟，这里先使用NPT系综是为了确定常温常压条

件下电解液的密度；同理，再接着进行基于NVT系综的分子动力学模拟。 

(5) 最后，基于室温分子动力学模拟(NVT系综)所获得的轨迹文件(*.tng)，进行结构分析和锂离

子扩散性质分析计算；通过gmx rdf命令计算锂离子和溶剂分子之间的径向分布函数、计算锂离子周

围溶剂分子的平均配位数；通过gmx msd命令计算锂离子均方差位移，从而获得锂离子扩散系数。 

此外，我们以文本、公式和图片等形式将分子动力学模拟基本原理、势函数、系综等理论基础

知识集成到该Bohrium Notebook中，让学生在进行计算操作之前高效地复习巩固所学的分子动力学

理论核心知识点，强化理论方法知识与计算模拟操作实践的联系，双重提升学生的计算模拟理论水

平和实践操作技能。 

 

5  结语 
本文重点介绍Bohrium科学计算云平台的特色以及其在材料化学计算模拟课程教学中的优势，

展示如何在计算材料学和计算化学等课程教学中运用Bohrium平台，如何基于Bohrium科学计算云平

台设计分子建模、分子动力学模拟等实验案例，解决传统计算模拟课程教学中的软件安装、理论和

实验实践割裂等问题，提高课程教学效率。基于此Bohrium平台，我们已经在本单位计算材料学、计

算化学等课程中完成8课时的分子动力学模拟实验教学，覆盖58名学生，教学反馈优秀，学生计算技

能获得感高。除了本文所介绍的分子结构建模、分子动力学模拟实例之外，Bohrium平台亦可在蒙特

卡洛模拟、量子化学计算(分子轨道、原子电荷、静电势和分子振动性质等)和第一性原理计算(能带

结构、弹性常数、相变热力学和固体中粒子扩散动力学性质等)等诸多方面大显身手，用以助力材料

化学计算模拟课程的教学。笔者将持之不断地探索Bohrium平台在未来的材料化学计算模拟课程教

学中的融合应用。 
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