Materials Studio软件在化学化工及材料科学领域的应用
Materials Studio 软件简介：

Materials Studio (MS)软件是美国最大的分子模拟软件制造商Accelrys公司针对材料科学研究而开发的新一代材料模拟软件，为传统的Cerius2软件在PC机中移植版本，可以帮助解决当今化学、材料工业中的一系列重要问题。支持Windows、Unix以及Linux等多种操作平台的MS软件使化学及材料科学的研究者们能更方便地建立三维结构模型，并对各种晶体、无定型以及高分子材料的性质及相关过程进行深入的研究。
多种先进的算法的综合运用使MS成为一个强有力的模拟工具。无论构型优化、性质预测和X射线衍射分析，以及复杂的动力学模拟和量子力学计算，我们都可以通过一些简单的易学的操作来得到切实可靠的数据。模拟的内容包括了催化剂、聚合物、固体及表面、晶体与衍射、化学反应等材料和化学领域的主要课题。
MS软件采用灵活的Client-Server结构。其核心模块Visualizer运行于客户端PC，支持各种Windows操作系统；计算模块（如Discover, MesoDyn, DMol3, CASTEP等）运行于服务器端，支持的系统包括Windows 2000/NT/XP、HP Alpha Tru64、SGI IRIX以及Red Hat Linux。浮动许可（Floating License）机制允许用户将计算作业提交到网络上任何一台服务器上，并将结果返回到客户端进行分析，从而最大限度地利用了网络资源。
分子模拟实验室

学院于2001年底购买了MS软件四个模块的版权：Visualizer、Discover、Amorphous Cell及COMPASS，并据此成立了分子模拟实验室，由我院客座教授台湾中山大学陈正隆博士为学术顾问，江苏省“青蓝工程”优秀青年骨干教师殷开梁副教授为负责人，专职研究人员为夏庆老师。现实验室隶属于化工系石化工程中心。
实验室成立后，针对当前国际国内分子动力学模拟研究领域具有的广泛的发展前景和空间，大力发展该领域的研究。实验室研究课题注意与本院的重点项目如超分子器件、柴油降凝、陶瓷膜分离等相结合，先后在Maromol. Theory Simul.、J. Mol. Struct. (Theochem)、Comput. Chem. Eng.、Chem. Eng. Commun.、Comput. Mat. Sci.、无机化学学报、物理化学、化学物理学报等SCI期刊上发表多篇研究论文，其中，发表在J. Mol. Struct. (Theochem)上的论文“Molecular simulation of inner structure of a self assembled gold cluster passivated with thiol-terminated asymmetric hydroquinonyl oligoethers.”荣获2005常州市第八届科技论文二等奖。由于研究有特色，南京大学、上海交通大学、华东理工大学、南京理工大学、西北工业大学等许多兄弟院校积极与本实验室合作，先后在J. Phys.Chem. B、MSMSE、物理化学学报、化学物理学报等SCI期刊上合作发表了数篇研究成果。可以说，本实验室分子动力学模拟研究水平基本已达到国际先进国内领先。
此外，分子模拟实验室还承担着多项省级以上科研项目，主要有：
国家自然科学基金：有机蒸气透过陶瓷膜的分子动力学研究；

江苏省自然科学基金青年基金项目：基于分子模拟法筛选和制备回收大气中有机蒸气的陶瓷膜；

江苏省高校自然科学基金项目：含贵金属纳米粒子分子间相互作用的分子动力学研究。

除将MS软件服务科研外，实验室还注意将此先进软件引入教学环节中，介绍给广大的化工和材料专业的本科生、研究生。实验室现已开设一门面向化学化工、材料科学和环境工程本科生的全校公共选修课“分子模拟在化学化工及材料科学领域的应用”，同时还为化工和材料系的研究生开设专业限选课“分子模拟基础”。目前实验室有硕士研究生两人，已培养出一名Ph. D。
分子模拟实验室正在努力将自身建设成特色鲜明、成果显著、国内先进的开发式实验室。
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