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AI在材料研究中的应用

31.机器学习、神经网络、大语言模型、智能体简介 ；

32.AI专家系统：IntelliMat；

33.机器学习建模：材料物性预测 ；

34.VibeCoding、Claw
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31. 机器学习、神经网络、大语言模型、智能体

https://www.bilibili.com/video/BV1HA4pesEMC/?share_source=copy_web&vd_source=4a9d9707c84cc7f4537a10fa02abf4c0
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AI在材料研究中的应用——机器学习

输入原始数据 + 对应结果

算法自动学习数据背后的规律 

遇到新数据自动输出预测结果 

机器学习流程

机器学习（Machine Learning，ML）
人工智能的重要分支，可从数据与经验中自动挖掘规律、完成预

测决策，无需人工逐条编写执行规则。

筛选高性能材料2

2. J. Mater. Chem. A. 2021,9, 14545-14552

预测材料物化性质1

1. Macromol. Rapid Commun.2025, 2500054
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AlphaGo战胜围棋冠军 AlphaFold 2预测蛋白质结构

AI三要素：数据、算法、算力                                量变 → 质变

ChatGPT、Sora生成式大语言模型

2024.22022.112016.3 2020.11

小模型时代 深度学习、强化学习大模型时代 生成式、决策式大模型时代

• 人工提取特征
• 模型参数量较少
• 适用范围窄

• 自动提取特征
• 模型参数量大
• 特定领域能力超越人类

• 覆盖领域更加广泛
• 可生成数据样例
• 在动态系统中采取行动决策

AI在材料研究中的应用——机器学习

https://www.bilibili.com/video/BV1HA4pesEMC/?share_source=copy_web&vd_source=4a9d9707c84cc7f4537a10fa02abf4c0
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语音识别 人脸识别 机器翻译

智能家居 智能驾驶 智能工业

智能客服

智慧城市

AI在材料研究中的应用——机器学习

https://www.bilibili.com/video/BV1HA4pesEMC/?share_source=copy_web&vd_source=4a9d9707c84cc7f4537a10fa02abf4c0
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AI在材料研究中的应用——神经网络

神经网络（Neural Network，NN）

是一种模仿生物大脑神经元连接方式的ML模型，通过多层非线性变换处理输入信息，

能够从海量数据中自动学习复杂的特征和模式，是深度学习的核心基础。

ANN: 基础网络，全连接。应用：简单分类 / 回归、表格数据分析。

CNN: 处理图像，卷积提取特征。应用：图像识别、自动驾驶、医疗影像。

RNN/LSTM/GRU: 处理序列，带记忆。应用：时间序列预测、语音识别、机器翻译。

Transformer: 处理序列，注意力机制。应用：大语言模型 (GPT)。

GNN: 处理图数据。应用：社交网络分析、推荐系统、药物发现。

GAN/VAE: 生成新数据。应用：AI 绘画、数据增强、超分辨率。

不同模型架构
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➢ 神经网络由大量节点与节点间的连接组成

➢ 多层结构，相邻层间呈全连接

AI在材料研究中的应用——神经网络

https://www.bilibili.com/video/BV1g97Gz2EnB/?share_source=copy_web&vd_source=4a9d9707c84cc7f4537a10fa02abf4c0&t=156
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通用近似定理

➢ 一个具有足够多隐藏层神经元的多层前馈神经网络，可以以任意精度逼近任意连续函数

AI在材料研究中的应用——神经网络

https://www.bilibili.com/video/BV1g97Gz2EnB/?share_source=copy_web&vd_source=4a9d9707c84cc7f4537a10fa02abf4c0&t=156
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AI在材料研究中的应用——大语言模型

大语言模型（Large Language Model，LLM）

语言处理核心流程示意

基石：自然语言处理

(Natural Language Processing ，NLP)

人类交流 转化文本 分词/向量化 

模型推理概率分布 输出结果 

我

爱

你
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AI在材料研究中的应用——智能体

智能体

AI Agent

记忆模块

工具调用 推理决策

行动

AI Agent

逻辑分析

临时任务信息 持久化记忆

结果评估

计划管理

计算器

代码编辑

互联网搜索

自我修正

策略优化

反馈修正

智能体（Agent）
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31. 机器学习、神经网络、大语言模型、智能体
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32：AI专家系统Intellimat

知识库：RAG system

AI Agent

Some examples of AI-expert systems

基于专业知识库和推理机制，模拟领域专家进行判断、诊断和决策的人工智能系统。

用户问题 / 任务目标 专业判断 / 诊断 / 决策AI 专家系统核心
知识库 × 推理机制

知识库 推理引擎
领域知识、规则、案例 规则推理、模型判断

交互界面 解释机制
问题输入、结果呈现 依据说明、过程追溯

AlphaFold
IBM Watson for 

Oncology GitHub Copilot BloombergGPT

利用 AI 预测蛋
白质三维结构，
辅助生命科学研
究和药物发现

基于医学知识和
患者信息，提供
循证治疗建议

根据代码上下文
生成、解释和修
改代码

面向金融、新闻、
报表和问答任务，
辅助投资研究与
风险分析

RAG
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Intellimat 是一款面向材料科学领域打造的智能化 AI 助手，聚焦科研与研发场景，融合大模型能力、

领域知识检索能力与智能体定制能力，为材料科学研究人员、研发工程师及企业创新团队提供高效、

专业、可扩展的智能支持。

依托材料科学领域海量文献资源、专业工具能力与智能分析技术，Intellimat 可围绕材料研发全过程

提供多维度辅助，包括材料科学问题问答、文献综述撰写、机理分析、知识整理与研发决策支持等，

帮助用户显著提升信息获取效率、知识沉淀能力与研发协同水平。

32：AI专家系统Intellimat
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33.机器学习建模：Intellimat 能做什么？

IntelliMat 通过机器学习模型实现预测、筛选和参数优化

建立材料性能预测模型 利用模型筛选材料 利用模型优化工艺参数

利用ML模型学习材料特征与目
标性能之间的关系

利用已经训练好的预测模型，
对大量候选材料进行快速评估，
并筛选出最有潜力的材料

利用预测模型寻找更优的合成
或加工条件，减少传统试错实
验，提高材料性能
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33.机器学习建模：典型机器学习模型

回归预测模型

Linear Regression, 

SVR, Random Forest, 

XGBoost, ANN

分类模型

Decision Tree, KNN, 

SVM, Naive Bayes, 

Random Forest

集成学习模型

Random Forest, 

XGBoost

无监督学习

K-means, PCA

工艺优化方法

Bayesian optimization
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33.机器学习建模：高通量计算生成计算数据

01 候选材料结构库
成分、晶体结构、掺杂位点、表面构型

02  高通量计算平台
批量DFT/MD计算，自动提交与结果解析

03 计算结果数据库
能量、稳定性、带隙、吸附能、扩散能垒等

04 ML模型训练与预测
训练性能预测模型，支撑材料筛选与优化

从结构出发，经过自动化计算与结果整理，形成可用于机器学习的标准化数据。

高通量计算为机器学习提供大规模、标准化、可复用的材料数据基础
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机器学习力场（MLFF）建立AIMD与MD之间的桥梁

Chem. Rev. 121, 10142 (2021)

33.机器学习建模：材料物性预测

Some examples

https://www.bilibili.com/video/BV1HA4pesEMC/?share_source=copy_web&vd_source=4a9d9707c84cc7f4537a10fa02abf4c0
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34. AI 辅助编程与代码智能体

Vibe Coding

通过自然语言描述目标，让 AI 生成、修改和调试

代码。用户不需要逐行手写代码，而是通过对话

驱动程序开发。

Claude Code
Claude Code 是一种运行在终端中的 AI 编程工具，可以理解代

码库，并通过自然语言命令完成代码生成、解释、调试、重构

和 Git 工作流等任务。

X 10



#0D448C

#34B366

#3885C6

35. A-Lab

A-Lab 是 劳伦斯伯克利国家实验室（Lawrence Berkeley National Laboratory, LBNL）提出的自主材

料合成平台，用计算、文献历史数据、机器学习、主动学习和机器人实验来规划并解释实验结果

1. Nature. 2023, 624, 86–91

A-Lab 在 17 天连续运行中，从 57 个目标材料中实现了 36 个化合物1

文献与数据库辅助的初始决策
文献 / 数据库 / 经验公式

高通量实验平台
自动合成 + 自动表征

实验结果数据库
结构 / 相组成 / 性能

ML模型反馈
贝叶斯优化 / 主动学习

下一轮实验方案
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35. A-Lab应用

Mobile Robotic Chemist

移动机器人在实验室中自主移动和操作仪器，利用贝叶
斯搜索优化光催化产氢体系；8 天完成 688 次实验，找
到活性提高约 6 倍的光催化剂配方

CAMEO

将高通量实验、同步辐射表征和贝叶斯主动学习结合，
实现实时闭环材料探索与性能优化，并发现新的外延纳
米复合相变存储材料

1. Nature. 2020, 583, 237–241 2. Nat. Commun. 2020, 11, 5966
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