2019年北京市科学技术奖提名公示内容（公告栏）
一、项目名称
稀有事件的算法与应用
二、候选单位

1、北京大学
三、候选人

1、张磊
四、项目简介.
本项目主要以材料科学和生命科学中的实际应用问题为驱动，以可计算建模为手段，开展稀有事件的建模、分析、算法与应用的工作，取得了一系列突出的学术成果，主要创新点归纳为以下三个方面：
1) 稀有事件及其鞍点的算法
我们提出了一系列计算鞍点的数值方法，能够高效求解各类稀有事件问题。发展了基于优化框架的优化收缩二聚体方法，算法具有良好稳定性的同时极大提高了二聚体方法的计算效率；提出了基于保守梯度动力学的普适收缩二聚体动力学方法，从而有效地解决了带有约束的鞍点计算，同时成功地应用到相场模型中复杂形核过程的模拟。
2) 固态相变中的成核问题
我们开创性地利用相场模型并结合鞍点的数值算法，首次发现了固态相变中临界核的非凸结构，系统地研究了固态相变的成核问题：从非保守场到保守场，从单一序参量到多个序参量，从立方晶系到四方晶系的转化，从均质的成核过程到异质的成核过程。我们扩展了模型和算法，预测了真实合金材料中的成核和生长动力学，包括二元铁铬合金、铁铜合金和三元铁铜锰（镍）合金。
3) 细胞发育中的稀有事件
我们将细胞发育过程中的随机现象转化成数学上的稀有事件问题，成功地揭示了复杂生物系统中的关键调控机制。通过相场模型和最小能量路径揭示了果蝇胚胎细胞分层过程中肌球蛋白脉冲驱使神经母细胞克服能量势垒的分子信号机制；发展了以相场模型为框架的“力化”耦合模型以揭示膜张力对细胞极化的重要调控机制；利用最小作用量方法发现了一种新的噪声驱动的边界锐化机制；建立基因网络的随机动力学模型和能量景观揭示了人体胚胎干细胞Nanog双峰分布在细胞分化和细胞重编程中的双重作用；建立植物干细胞的多尺度模型发现了侧生器官通过生长素长距离运输对茎尖干细胞的反馈调控机制。
五、代表性论文、著作发表情况（限6篇）
	检索机构：北京大学图书馆

	序号
	论文(著作)名称
	刊名/出版社
	发表时间

(年月日)
	通讯

作者（含共同） 
	第一

作者（含共同）
	论文全部作者
	年卷期页码
	SCI他引 次数
	他引总次数
	是否国内完成

	1
	Optimization-based Shrinking Dimer Method for Finding Transition States
	SIAM Journal on Scientific Computing
	2016-02-16
	Zhenzhen Zheng
	张磊
	张磊，Qiang Du，Zhenzhen Zheng
	A528–A544
	4
	4
	是

	2
	Finding Critical Nuclei in Phase Transformations by Shrinking Dimer Dynamics and its Variants
	Communication in Computational Physics
	2014-07-04
	Qiang Du
	张磊
	张磊，Jingyan Zhang，Qiang Du
	16, 781-798
	4
	4
	是

	3
	Recent Developments in Computational Modeling of Nucleation in Phase Transformations
	npj Computational Materials
	2016-04-08
	Qiang Du
	张磊
	张磊，Weiqing Ren，Amit Samanta，Qiang Du
	2, 16003
	9
	9
	是

	4
	Apical constriction is driven by a pulsatile apical myosin network in delaminating Drosophila neuroblasts
	Development
	2017-04-28
	张磊，Yan Yan
	Yanru An
	Yanru An，Guosheng Xue，Xiaowei Zhou，Weichuan Yu，Toyotaka Ishibashi，张磊，Yan Yan
	144, 2153-2164
	10
	10
	是

	5
	Exploring the inhibition effect of membrane tension on cell polarization
	PLoS Computational Biology
	2017-01-30
	张磊，Feng Liu
	Weikang Wang，Kuan Tao
	Weikang Wang，Kuan Tao，Jin Wan，Gen Yang，Qi Ouyang，Yugang Wang，张磊，Feng Liu
	e1005354
	4
	4
	是

	合　　计
	31
	31
	


六、代表性论文、著作被他人引用情况（限6篇）

	被引代表性论文、著作序号
	引文名称/引文作者
	引文刊名
	引文发表时间

（年 月 日）

	1
	Exploring potential energy surfaces with gentlest ascent dynamics in combination with the shrinking dimer method and Newtonian dynamics/Guillem Albareda，Josep Maria Bofill，Iberio de Moreira，Wolfgang Quapp，Jaime RubioMartinez
	Theoretical Chemistry Accounts
	2018-05-07

	2
	A dimer-type saddle search algorithm with preconditioning and linesearch/N Gould，C Ortner，D Packwood
	Mathematics of Computation
	2016-03-22

	3
	Cell Extrusion: A Stress-Responsive Force for Good or Evil in Epithelial Homeostasis/Shizue Ohsawa，John Vaughen，Tatsushi Igaki
	Developmental Cell
	2018-02-05

	4
	Dissection of a Krox20 positive feedback loop driving cell fate choices in hindbrain patterning/Yassine X Bouchoucha et al
	Molecular Systems Biology
	2013-09-04

	5
	Coupling mechanical tension and GTPase signaling to generate cell and tissue dynamics/Cole Zmurchok，Dhananjay Bhaskar，Leah Edelstein Keshet
	Physical Biology
	2018-04-30


七、提名意见
该项目以材料和生命科学中的实际问题为驱动，针对稀有事件的建模、分析、算法与应用，取得了一系列重要的学术成果：在稀有时间及鞍点的算法开发层面，发展了基于优化框架的优化收缩二聚体方法，提出了基于保守梯度动力学的普适收缩二聚体动力学方法；在材料科学方面，对固态成核问题建立了相场模型，并结合鞍点的高效算法准确地找到了固态中的临界核，系统研究了固态成核及其动力学，解决了固态相变中长期存在的一个核心问题；在生命科学方面，将细胞发育过程中的随机现象转化成数学上的稀有事件问题，成功地揭示了复杂生物系统中的关键调控机制。该项目的相关研究成果发表在SIAM J.Sci. Comput., Commun. Comput. Phys.， npj Computational Materials, Development, PLoS Comput. Biol.等著名学术期刊上。特此提名该项目为北京市科学技术奖（自然科学奖）（一等奖和二等奖）。


提名该项目为北京市科学技术奖（自然科学奖）（一等奖和二等奖）
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