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满足材料业需求 准确率达95%

机器学习预测复杂新材料合成

　　科技日报北京12月22日电 （记者张梦然）据22日发表在《科学进展》杂志上

的一项研究，美国西北大学和丰田研究所研究人员已成功应用机器学习来指导新纳

米材料的合成，消除与材料发现相关的障碍。这种训练有素的算法，可通过定义数

据集来准确预测可用于清洁能源、化学和汽车行业燃料的重要催化剂。

　　论文通讯作者、美国西北大学纳米技术专家查得·米尔金此次发明的数据生成

工具 “巨库”极大地扩展了研究人员的视野。每个“巨库”都包含数百万甚至数

十亿个纳米结构，每个纳米结构的形状、结构和成分都略有不同，所有这些都在

2×2平方厘米的芯片上进行了位置编码。迄今为止，每个芯片包含的新无机材料比

科学家收集和分类的还要多。

　　研究团队通过使用聚合物笔光刻技术开发了“巨库”，这是一种大规模并行纳

米光刻工具，能够每秒对数十万个特征进行特定位置的沉积。

　　在绘制人类基因组图谱时，科学家的任务是识别四种碱基的组合。但“材料基

因组”包括元素周期表中任何可用元素的纳米粒子组合，以及形状、大小、相形

态、晶体结构等参数。以“巨库”的形式构建更小的纳米粒子子集，将使研究人员

更接近完成材料基因组的完整图谱。

　　米尔金说，即使是类似于材料基因组的东西，确定如何使用或标记它们，也需

要不同的工具。机器学习应用程序非常适合解决定义和挖掘材料基因组的复杂性，

但却受限于创建数据集以在空间中训练算法的能力。“巨库”与机器学习的结合可

能最终会解决这个问题，从而了解哪些参数会驱动某些材料特性。

　　在该项研究中，米尔金团队编译了先前生成的由具有复杂成分、结构、尺寸和

形态的纳米粒子组成的“巨库”结构数据。他们使用这些数据来训练模型，并要求

它预测会产生某种结构特征的四个、五个和六个元素的组成。在19次预测中，机器

学习模型正确预测了18次新材料，准确率约为95%。

　　该模型在西北大学建立的大型数据集上，以寻找具有围绕相位、尺寸和其他结

构特征设置参数的多金属纳米粒子，而这些参数会改变纳米粒子的特性和功能。

　　研究人员表示，该技术或能推动对未来至关重要的许多领域中的发现，包括塑

料升级回收、太阳能电池、超导体和量子比特。该团队现在正在使用这种方法寻找

对清洁能源、汽车和化工行业的燃料过程至关重要的催化剂。确定新的绿色催化剂

将使废物和大量原料转化为有用物质促进氢气产生、二氧化碳利用和燃料电池的开

发。
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