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摘要： 

Multiwfn(multiwfn.codeplex.co

m) 是功能全面、易用、高效的量子

化学波函数分析工具。本次报告将简

要介绍 Multiwfn 的原理与功能，介

绍程序的基本结构、开发思想和开发

经验，并且介绍近年来我们是如何对

Multiwfn 进行推广使之在量子化学

工作者中迅速普及并得到广泛 应用

的。 

 

欢迎大家参加！ 


