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[bookmark: _GoBack]   高精度的适合化学反应的势能面长期以来必须依靠量子力学（第一性原理）计算，从而目前常常对复杂反应体系的计算模拟无能为力。为了摆脱此困境，进行超大规模（2000原子以上）材料和催化过程的原子模拟，近期我们发展了基于全局势能面的神经网络NN势函数，结合已有的Stochastic Surface Walking (SSW)全局优化算法，CBD 单端，DESW双端过渡态程序，形成了一个具备较完整功能的大规模原子模拟软件包，Large Scale Atomic Simulation Package (LSASP)。本报告着重介绍SSW-NN理论方法和框架, 目前SSW在表面催化，材料模拟中的应用,并预期基于SSW-NN的原子模拟能实现复杂反应的自动化预测。
部分相关应用
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