
首页 (./index.html) / 综合新闻 (list.html?id=812)

(/index.html)
www.shkjb.com

华东理工大学预测功能性分子晶体材料研究获新进展
2021年03月22日

作者：陶婷婷

  绘制能量-结构-性能图是一种预测多孔分子晶体材料的方法，该方法利用理论计算寻找可能
的低能量高性能晶体排列方式来实现新材料的探索和发现。近日，华东理工大学费林加诺贝尔奖

科学家联合研究中心的安迪•库伯教授团队在数字化导航能量-结构-性能图研究方面取得新进展。
该成果以华东理工大学为第一单位，以“数字化导航基于氢键的多孔分子晶体能量-结构-性能图”
为题发表于国际权威学术期刊《自然-通讯》。

  物理性能优异的分子晶体材料可以应用在如气体储存与分离等诸多领域，然而分子晶体领域
的设计多依赖于经验与试错。这是由于其最终结构往往来源于不同分子间弱相互作用达到平衡而

非总是某一种主导，同时多晶型这一现象的存在又加剧了分子晶体的不确定性。在前期关于绘制

能量-结构-性能图进行晶体结构预测的研究基础上，针对传统晶体预测结果给出数以万计的可能
结构致使三者关系难以解读，以及所预测结果无法跨分子进行比较的问题，团队研发人员在本工

作中进一步延伸拓展了上述方法。以氢键有机框架结构为例，新方法首先对一系列的能量-结构-
性能图进行了更加详尽的刨析，找出最有潜力的分子及类型并分析原因，在此基础上结合机器学

习的方法，对ESF图中的高维数据进行了无监督学习型分类与降维可视化。

  这种更加通用、便捷的工作流程可以系统性的从高维数据中直接筛选出代表性结构，从而使
研究人员可以直接在极其复杂的ESF图上进行导航搜索，发现能量有利或性能优异的分子晶体结
构，同时可视化的预测、揭示复杂的结构-性能相关性。本研究同时开发了一种开源的交互式可
视化工具，为检索与分析晶体结构提供了有力保障。结合以上探索，团队研发人员在研究中预测

了一种超低物理密度的分子晶体。该工作为计算机探索、研发功能性分子晶体材料提供了新方法

和新方向，同时为推进该领域未来的全自动化提供了新的思路。

  该研究主要由华东理工大学赵成蹊博士在安迪•库伯教授和陈林江研究员及南安普顿大学格
雷姆•戴教授的指导下以CSC资助交流博士生身份完成。研究得到了华东理工大学刘洪来教授、卢
运祥教授，华理校友、利物浦大学吴晓锋研究员，以及利物浦大学车瑜和庞中孚博士的指导和帮

助。该工作获得了Leverhulme研究中心、费林加诺贝尔奖科学家联合研究中心、国家自然科学基
金以及国家留学基金委的相关科研资金支持。
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