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1. 平台简介与基本构成
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CEMP平台旨在实现新能源材料基因组计划，目前提供了一站式材料数据库检索、材料性质计算、

预测以及任务查询功能，项目基于Django框架开发，功能基于python以及Web语言（HTML和

JavaScript）开发。用户可输入网址（ https://cleanenergymaterials.cpolar.top）以访问CEMP平

台。 CEMP目前包含5大模块：

• Autocompute

• Ionic Liquid

• Polymers（*）

• Crystals （*）

• Battery Manage System

网站优势：

1. 使用极其简便，自定义程度高。

2. 功能齐全。

访问地址：https://cleanenergymaterials.cpolar.top
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1.1 用户登录
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CEMP平台的大部分功能仅对注册用户开放，在正式使用前需要注册账户，用户所有在网站上的

活动均会与账户关联。用户登录后平台将会记忆登录状态，在相同设备下无需重复登录。需要

注意必须保管好账户和密码。

访问地址：https://cleanenergymaterials.cpolar.top/register/login/

https://cleanenergymaterials.cpolar.top/register/login/
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2. Autocompute模块
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Autocompute模块为用户提供了在线高通量理论计算程序(QcCompute和MDCompute)以及综合材

料数据库Database。
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访问地址： https://cleanenergymaterials.cpolar.top/autocompute/ 

https://cleanenergymaterials.cpolar.top/register/login/
http://110.40.75.133:16953/autocompute/
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2.1 Autocompute - Database 综合材料数据库
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Autocompute - Database提供了大量量子化学数据数据，包含：

1. Cation：431条阳离子数据

2. Anion：63条阴离子数据

3. Ionic Liquid：1065条离子液体数据

4. Li- Electrolyte二聚体：4198条数据

5. Salt：499条数据（ Li+，Na+，K+盐）

数据类型包括： HOMO，LUMO，能量，

焓，熵，吉布斯自由能，偶极矩，基于

HOMO-LUMO预测的电化学窗口。

数据来源：所有数据全部来源于自主设

计的高通量计算程序。

切换数据库

提供多种下载方式 查询框

访问地址： https://cleanenergymaterials.cpolar.top/autocompute/Database

https://cleanenergymaterials.cpolar.top/register/login/
http://110.40.75.133:16953/autocompute/Database
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2.2 Autocompute - QcCompute 高通量量子化学计算在线平台
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该模块下包含四部分计算程序，分别

是针对大量分子的高通量计算程序

（HTQC_single_point_energy和

HTQC_binding_energy）以及针对少量

分子（或单个分子的）的单次量子化

学计算程序（ single_point_energy和

Binding_energy）。用户可以根据自己

的需求选择合适的计算方式，程序最

终会返回量子化学过程文件以及自动

提取的性质文件。

访问地址： https://cleanenergymaterials.cpolar.top/autocompute/QCcompute

注：模块的具体使用方法以及注意事项已经详细展示在网页中。

https://cleanenergymaterials.cpolar.top/register/login/
http://110.40.75.133:16953/autocompute/QCcompute
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2.3 Autocompute - QcCompute 高通量量子化学计算程序用户提交文件
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针对大量分子的高通量计算程序（HTQC_single_point_energy和HTQC_binding_energy）以及针

对少量分子（或单个分子的），用户需要根据模版文件填写。

1. HTQC_single_point_energy模块的模版文件：HTQC.xlsx

用户只需要填写Name和SMILES式即可，每一行代表一种需要量子化学计算的分子。

计算结果，返回各项信息

提交任务，开始计算

2. HTQC_binding_energy模块的模版文件：Dimer.xlsx

填写二聚体以及对应组分的Name和SMILES式即可

计算结果，返回各项信息,包含二聚体以及各个组分的量子化学计算结果

提交任务，开始计算
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2.4 Autocompute - QcCompute 高通量量子化学计算结果文件Result
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针对single_point_energy系列量子化学计算（单点能计算），除了返回提取了量子化学数据后的

EXCEL表格，还提供了量子化学过程文件（结构优化与能量计算的gjf，chk以及out文件），而

binding_energy系列还会返回二聚体和组分的量子化学过程文件，用户可以根据自身需要对过程

文件进行进一步分析，以提取更多有用的信息。

Opt+freq Energy

.out

.gjf

.chk

.out

.gjf

.chk

Single_point_energy

Component Dimer

Opt+freq

Energy

Opt+freq

Energy
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图： (a) single_point_energy系列量子化学过程文件；(b) Binding_energy系列量子化学过程文件

(a) (b)
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2.5 Autocompute - QcCompute Structure2SMILES绘制与转化
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在上述介绍的single_point_energy和Binding_energy模块中均集成了Structure2SMILES绘制模块，

提供了一个便捷方式供用户获取希望进行计算的SMILES式，用户可以绘制分子的二维结构，

并点击左上角“笑脸”获取SMILES式。控件基于Jsmol提供，属于javascript插件。

访问地址： https://cleanenergymaterials.cpolar.top/autocompute/Single_point_energy

注：模块的具体使用方法以及注意事项已经详细展示在网页中。

绘制分子结构
获取SMILES式

https://cleanenergymaterials.cpolar.top/register/login/
http://110.40.75.133:16953/autocompute/Single_point_energy
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2.6 Autocompute - MDCompute 分子动力学模拟计算在线平台
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MDCompute模块提供了在线平台以供用户执行分子动力学模拟，用户仅需要按照第二小节的

（System.xlsx instructions）填写模版文件System.xlsx文件（均在网页端提供下载链接），并且上传，

即可开始执行分子动力学模拟任务。

访问地址： https://cleanenergymaterials.cpolar.top/autocompute/MDCompute

注：（1）由于分子动力学模拟需要耗费大量时间，考虑到目前资源的有限性，这里采用的是简化版

流程（缩短平衡模拟时间，控制生产模拟时间至50 ns以内）；（2）为了简化用户使用，目前模拟的

初始配置仅提供无规混合物，不支持自定义初始构型。

https://cleanenergymaterials.cpolar.top/register/login/
http://110.40.75.133:16953/autocompute/MDCompute
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2.7 Query查询模块的使用方法
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Query模块承担了平台与用户直接交互的功能，具体功能包括：任务状态查询、进程守护、队列

控制、结果文件下载等众多前后端衔接功能。

访问地址： https://cleanenergymaterials.cpolar.top/query/

密钥输入框：输入密钥以获取结果

文件的下载链接。

总任务信息展示：平台任务正在执

行任务数（同时执行任务上限为3）

与队列任务数。

当前用户任务信息：与当前登录

用户绑定。包含创建时间、任务

类型、任务状态、密钥ID。

任务状态：Success, Pending, Failed, 

Queuing.

https://cleanenergymaterials.cpolar.top/register/login/
http://110.40.75.133:16953/query/


博学而笃志，切问而近思

2.8 Query查询模块的使用方法
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（1）复制对应任务密钥；（2）提交密钥；（3）下载任务结果文件。

访问地址： https://cleanenergymaterials.cpolar.top/query/

复制密钥
并且提交

如果任务状态为
“success”，则会返

回下载链接

https://cleanenergymaterials.cpolar.top/register/login/
http://110.40.75.133:16953/query/
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2.9 Email任务状态提示
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CEMP平台配备了自动邮件提醒功能，当用户提交的任务结束后，将会在邮箱中收到任务结束提示，

以便于用户及时获取计算数据信息，用户可以通过邮件获取任务种类、任务状态、结束时间信息。

用户接受信息的邮箱为注册时提交的邮箱。CEMP平台目前的邮箱为：cemp5510@gmail.com。
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2.10 Autocompute模块的使用流程
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（1）用户需要先在对应功能网页下载模版文件（EXCEL文件）并且填写，（2）将填写后的结

果上传后，点击Start即可开始运算，此时网页会同步返回一个密钥，（3）任务结束后，用户

会接收一份任务状态邮件，（4）然后通过“Query”模块输入密钥以查询任务结果，若任务成

功结束后将会返回计算结果的下载链接。
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Upload
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Save
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3. Ionic Liquid模块
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Ionic Liquid模块为用户提供了离子液体计算数据库、离子液体性质高通量预测程序、单个离子

液体性质预测程序、离子液体性质查找、基于psi4的离子液体量子化学计算。

访问地址： https://cleanenergymaterials.cpolar.top/ionic_liquid/

Ionic Liquid

GeneratedIL

Database

IL Batch 

Prediction
Search Calculate Predict

GeneratedIL Database

IL Batch Prediction

Search

Calculate

https://cleanenergymaterials.cpolar.top/register/login/
http://110.40.75.133:16953/ionic_liquid/
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3.1 Ionic Liquid — GeneratedIL Database计算离子液体数据库
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GeneratedIL Database提供了基于离子液体生成器生成得到的离子液体，包括SMILES，熔点、

ECW、电导率、阿伦尼乌斯公式的指前因子lnA和活化能Ea（数据全部基于XGBoost模型得到）。

该模块的设计目的为提供了大量的原始数据以供深度学习或数据挖掘研究。

访问地址: https://cleanenergymaterials.cpolar.top/ionic_liquid/ILgenerator_IL_database

https://cleanenergymaterials.cpolar.top/register/login/
http://110.40.75.133:16953/ionic_liquid/ILgenerator_IL_database


博学而笃志，切问而近思

3.2 Ionic Liquid — IL Batch Prediction高通量离子液体性质预测
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IL Batch Prediction提供了高通量离子液体性质预测程序，可以供研究者快速定性判断离子液体的

基本性能，预测的性质包括：熔点、ECW、电导率、阿伦尼乌斯公式的指前因子lnA和活化能Ea，

性质预测模型基于XGBoost开发。填写模版文件上传提交后，可快速进行性质预测。

访问地址: https://cleanenergymaterials.cpolar.top/ionic_liquid/search

https://cleanenergymaterials.cpolar.top/register/login/
http://110.40.75.133:16953/ionic_liquid/search
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3.3 Ionic Liquid — Search离子液体查找
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Search提供了查找离子液体功能，数据库来源为Iolitech公司所存储的离子液体实验数据，其中查

找到的离子液体都是实际存在并且可以购买的，性质数据为实验数据。用户可以选择通过离子

液体种类查询或离子液体名称查询，如下图所示。

访问地址: https://cleanenergymaterials.cpolar.top/ionic_liquid/XGBoost_predict开发者：汪莹老师

依托文章：Machine learning-guided discovery of ionic polymer electrolytes for lithium metal batteries

展示查找结果

https://cleanenergymaterials.cpolar.top/register/login/
http://110.40.75.133:16953/ionic_liquid/XGBoost_predict
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3.4 Ionic Liquid — Calculate离子液体量子化学计算
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Callculate提供了离子液体量子化学计算功能，与之前的高通量计算程序相比，这里采用psi4作为

计算程序，用户需要输入SMILES式，基组和泛函后，才能开始量子化学计算。但是近期开发的

基于Gaussian16的量子化学计算程序的计算稳定性和速度要优于psi4，所以该模块将会被慢慢淘

汰掉。可以使用Autocompute中的量子化学程序代替。

访问地址: https://cleanenergymaterials.cpolar.top/ionic_liquid/calculate开发者：汪莹老师

依托文章：Machine learning-guided discovery of ionic polymer electrolytes for lithium metal batteries

计算结果

https://cleanenergymaterials.cpolar.top/register/login/
http://110.40.75.133:16953/ionic_liquid/calculate
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3.5 CEMP项目功能一览
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数据库：

1. 综合计算数据库： https://cleanenergymaterials.cpolar.top/autocompute/Database

2. 离子液体计算数据库： https://cleanenergymaterials.cpolar.top/ionic_liquid/ILgenerator_IL_database

高通量/用户友好计算程序：

1. 量子化学单点高通量计算程序： https://cleanenergymaterials.cpolar.top/autocompute/HTQC_single_point

2. 量子化学单点计算程序： https://cleanenergymaterials.cpolar.top/autocompute/Single_point_energy

3. 二聚体/结合能高通量计算程序： https://cleanenergymaterials.cpolar.top/autocompute/HTQC_binding_energy

4. 二聚体/结合能单点计算程序： https://cleanenergymaterials.cpolar.top/autocompute/Binding_energy

5. 分子动力学模拟自动化工作流： https://cleanenergymaterials.cpolar.top/autocompute/MDCompute

性质预测程序：

1. 离子液体性质高通量预测程序： https://cleanenergymaterials.cpolar.top/ionic_liquid/XGBoost_predict

更多功能正在开发中…….

https://cleanenergymaterials.cpolar.top/register/login/
http://110.40.75.133:16953/autocompute/Database
https://cleanenergymaterials.cpolar.top/register/login/
http://110.40.75.133:16953/ionic_liquid/ILgenerator_IL_database
https://cleanenergymaterials.cpolar.top/register/login/
http://110.40.75.133:16953/autocompute/HTQC_single_point
https://cleanenergymaterials.cpolar.top/register/login/
http://110.40.75.133:16953/autocompute/Single_point_energy
https://cleanenergymaterials.cpolar.top/register/login/
http://110.40.75.133:16953/autocompute/HTQC_binding_energy
https://cleanenergymaterials.cpolar.top/register/login/
http://110.40.75.133:16953/autocompute/Binding_energy
https://cleanenergymaterials.cpolar.top/register/login/
http://110.40.75.133:16953/autocompute/MDCompute
https://cleanenergymaterials.cpolar.top/register/login/
http://110.40.75.133:16953/ionic_liquid/XGBoost_predict
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技术支持与软件支持
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技术支持：

1. 高通量量子化学计算程序

2. 分子动力学模拟自动化工作流

3. 聚合物2Dto3D生成程序

4. 聚合物熔体与聚合物模拟平衡理论与流程

5. 相关原始数据积累

6. 离子液体生成器

7. 离子液体性质预测模型

软件支持：

1. 量子化学计算：Gaussian16

2. 分子动力学模拟：Gromacs2018.8

3. 框架：Django

4. 开发语言：Python，Javascript，HTML

5. AI支持：CHATGPT，Perplexity
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CEMP平台与类似工作的对比
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1. CalcUS1：开源的计算化学平台，Django开发，依托第三方程序（Gaussian等）进行量子化学计算，

目前仅在arxiv上发布，没有实体网站。（ARXIV）

2. Rowan（https://rowansci.com）: 商业的基于云技术的量子化学，WEB端，提供了单点能、结构优化、

pka、构象搜索、势能面扫描、氧化还原反应预测等。

3. AceCloud2：开源的云端分子动力学模拟，基于ACEMD程序开发， 操作复杂，需要使用命令行执行，

没有图形化界面，设计目的为利用云端计算资源进行MD计算。（JCIM）

4. GROMACS in the Cloud3：开源的云端分子动力学模拟，设计理念同AceCloud（JCIM）。

5. Visual dynamics4 （ http://visualdynamics.fiocruz.br/login ） ：开源的WEB端（Flask开发）分子动

力学模拟平台，主要用于蛋白质分子模拟，基于Gromacs，设计理念类似于CEMP的MDCompute。

（BMC Bioinformatics）

6. WebGro（https://simlab.uams.edu/）：开源WEB端平台，设计理念和方式类似于CEMP的MDCompute。

7. QCArchive（https://qcarchive.molssi.org/）：开源WEB端平台，支持量子化学计算，需通过代码实现。

[1] CalcUS: An Open-Source Computational Chemistry Web Platform.

[2] AceCloud: Molecular Dynamics Simulations in the Cloud

[3] GROMACS in the Cloud: A Global Supercomputer to Speed Up Alchemical Drug Design

[4] Visual dynamics: a WEB application for molecular dynamics simulation using GROMACS

https://rowansci.com/
http://visualdynamics.fiocruz.br/login
https://simlab.uams.edu/
https://qcarchive.molssi.org/
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CEMP评价
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相比于上述工作的优点：

1. 第一款提供量子化学计算、分子动力学模拟的在线平台。

2. 全面且用户友好，同时集成数据库，量子化学计算、分子动力学模拟的在线平台。

3. 支持高通量计算程序执行。

网站目前不足之处：

1. 计算设定几乎不可调节（例如量子化学的基组和泛函，分子动力学的力场，初始构型等），

用户可以选择需要进行分析的性质。

2. 网站不具备手把手的清晰教程。

3. 可进行更多计算功能，例如势能面扫描、反应预测、光谱计算等。

4. 数据库的交互界面远不如现在非常成熟的Materials Project。

未来建议：

1. 网站使用教程上，应学习：https://simlab.uams.edu/ProteinInWater-tutorial/index.html

2. 量子化学计算功能，应学习：https://rowansci.com/features

3. 计算设定调节上，应学习：https://simlab.uams.edu/ProteinInWater-tutorial/index.html

https://simlab.uams.edu/ProteinInWater-tutorial/index.html
https://rowansci.com/features
https://simlab.uams.edu/ProteinInWater-tutorial/index.html
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注意事项
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1. 网站部署于课题组服务器，由于资源限制以及版权，目前仅针对课题组内部开放使用权限。

2. 任务数据仅会保留30天，过期将会被删除。

3. 提交的数据将会同步保存在数据库中。

4. 由于资源限制，所有程序将以规定的核心数和进程数运行，用户无法更改。

5. 平台具有队列控制，目前最大允许同时进行任务数为3，正在运行的任务数超过3时，将进入

排队队列，任务将被休眠，直至前方任务收到任务结束信号，所以请不要多次重复提交任务

以造成资源浪费。

6. 用户提交的任务最大执行时限为72小时，如果执行时间超过了72小时，任务将被强制终止，

所以对于分子动力学模拟，仅支持较短时间的模拟（50ns以内），而高通量量子化学程序，

如果提交分子数较多，需要分多次提交任务以避免超时。

7. Gaussian具有版权，如果使用方没有版权，则计算数据不能用于发表或者商业目的。
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网站开发致谢

29访问地址： https://cleanenergymaterials.cpolar.top/contributor/

https://cleanenergymaterials.cpolar.top/register/login/
http://110.40.75.133:16953/contributor/


恳请指正！
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