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W海大学量子与分子结构国际b心R.,416S、理学院物理系东方学者18rA 78BBer教授，近日在国际顶级期刊28JureW发表hpW海大学c通讯作

者单位的研究论文P3B8nning :heCi:8B INnJheIeI MiJh deeF neur8B neJMorAI 8nd INC9oBi: A.Q。这是18rA 78BBer教授2016年3月全职加入W大p

后，设计指导整a项目并发表的一篇具有重大国际影响力的k工智能领域学术论文。

《28Jure》是世界W最早的国际科技期刊，自n1869年创刊p来，始终如一地报道全球科技领域里最重要的突破。其办刊宗旨是P将科学发现的重要

结果m绍给公t，让公t尽早知道全世界自然知识的每一分支b取得的进展Q。 18rA 78BBer教授的文章发表在28JureW，既证明ho国际级原创工作的

广泛认可度，f极其富于历史性意e，是我校P双一流Q建设道路W的里程碑式成果。

w统的化学合成路线设计一般采用被称cP逆合成分析Q的策略，把要合成的复杂目标分子拆分成若干小分子前y，对前y再拆分，不断进行，直到

达到实验室已有的化合物c止。18rA 78BBer教授应用计算机来辅助逆合成分析，开发h新的计算预测系统。该系统采用蒙特卡洛树进行搜索，并引入符号

k工智能来寻找逆合成分析的路线。并且，在蒙特卡洛树步骤还b引入h两种深度神经网络来提高计算精度与效率：扩张决策网络用于寻找路径，过滤网

络用于对可能的逆合成路线进行初步筛选。用于训练神经网络的测试集包括h所有已经发表过的有机化学反应。经测试，18rA 78BBer教授开发出的分析系

统比w统的计算机辅助法快30倍，预测出的合成路线比w统计算机辅助法给出的多一倍，还不需要s何其o的经验或者假设。18rA 78BBer教授开发的逆

合成分析系统的结果具有很高的专业水平，在一a双盲的AB测试b，大部分接受测试的化学家都认c，分析系统生成的合成路线是与已经发表的文献等r

的。

W海大学c建设国际一流大学的宏v目标，积极实施国际化战略，力i使一批学科或学科方向达到国际一流水平。ch推进学校的新一期发展规划，

W海大学量子与分子结构国际b心RhJJF://i:qCI Ihu edu :nS在W海大学各职能部门的©心支持下,在/effreN 5eiCerI教授和sv教授的d持下，迄lc

止已经在28Jure，28Jure 5eLieMI ,heCiIJrN，32A6，p及物理、材料、化学、生物、纳米相©重要学术期刊350，/A,6，28no 0eJJerI，AdL 
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Fun:J  18Jer ，35B，A30等发表h一百三十多篇论文。

论文原文链接：hJJFI://MMM n8Jure :oC/8rJi:BeI/n8Jure25978

18rA 78BBer教授的研究网页hJJF://M8BBerB89 org/
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