
 

 

 

邵学成 

• 年龄：33 岁 • 邮箱：shao_xc@163.com / xuecheng.shao@rutgers.edu  

• 性别：男 • 网站：http://www.shaoxc.com  

• 开发用于大尺度材料模拟的第一性原理电子结构计算方法和软件 

• 开发材料结构预测方法和软件 

• 基于密度泛函理论研究材料的物理和化学特性 

2013.09 – 2019.06 吉林大学超硬材料国家重点实验室 凝聚态物理 博士 

2009.09 – 2013.07 吉林大学物理学院 应用物理 本科 

2019.09 – 现在 美国罗格斯大学物理学院 博士后 导师：Michele Pavanello 

• 机器学习：基于单电子约化密度矩阵开发了机器学习电子结构计算方法。 

• 子系统密度泛函理论：发展了新的密度嵌入方法和方案。基于子系统密度泛函理论开发了 Python 软件 eDFTpy。 

• 无轨道密度泛函理论：发展了高效的无轨道密度泛函理论求解器和非局域动能泛函。基于密度泛函理论开发了

Python 软件 DFTpy。 

2013.09 – 2019.06 吉林大学超硬材料国家重点实验室 博士 导师：马琰铭 

• 发展晶体结构预测方法并参与开发和维护 CALYPSO 软件包。 

• 开发了 ATLAS 方法和软件包，以促进无轨道密度泛函理论在大尺度材料模拟中的广泛使用。 

2023.03 主持人 APS 2023 年三月会议 Density Functional Theory in Chemical Physics III 

2023.03 报告 APS 2023 年三月会议 Ab-initio Adaptive Density Embedding for Mesoscale Systems 

2022.03 报告 APS 2022 年三月会议 DFT Embedding in Python for Realistically-sized Systems 

2021.03 报告 APS 2021 年三月会议 An Efficient DFT Solver for Nanoscale Simulations and Beyond 

2020.08 报告 ACS 2020 年秋季会议 DFTpy: An efficient and object-oriented platform for orbital-free DFT 

simulations 

2018.10 报告 第六届 CALYPSO 研讨会 ATLAS: A real-space finite-difference implementation of orbital-free 

density functional theory 

2017.10 报告 第五届 CALYPSO 研讨会 The advanced mode of CALYPSO for structure prediction 

2016.06 海报 第九届计算纳米科学与新
能源材料国际研讨会 

ATLAS: A real-space finite-difference implementation of orbital-free 

density functional theory 
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2020 MolSSI 软件奖学金 美国分子科学软件研究所（MolSSI） 

2020 Wiley 计算机化学杰出博士后奖 美国化学学会（ACS） 

2016 优秀青年海报奖 第九届计算纳米科学与新能源材料国际研讨会 

2014 研究生国家奖学金 中华人民共和国教育部 
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