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近年来, 随着人工智能、大数据与高性能计算技术的高速发展, 材料科学研 
究正处于新一轮范式转型的前沿浪潮之中, 从实验-理论-计算为核心的三大传统 
范式, 正迈向以数据驱动、模型预测、自主优化为特征的“第四范式”. 《科学通 
报》组织出版“人工智能驱动的材料科学研究专题” [1~7], 聚焦“人工智能+材料科 
学”的交叉融合前沿, 涵盖理论计算、模型构建、实验平台、数据库开发、性能 
优化、应用拓展等多个关键环节, 旨在系统展示当前该领域的研究进展与实践 
探索, 诠释材料科学迈向智能化、自主化发展态势.  

在高精度理论模拟领域, 神经网络量子态(neural network quantum states, 
NNQS)方法为解决强关联体系提供了新思路. 中国科学技术大学杨金龙、商红 
慧团队 [1]提出基于Transformer架构的神经网络方法QiankunNet系列, 结合周期性 
边界条件处理、自回归采样与密度矩阵嵌入理论, 构建了面向固体材料的Qian
kunNet-Solid与QiankunNet-DMET框架, 在石墨烯、硅等材料中实现了接近全组 
态相互作用(full CI)精度的计算能力, 同时显著降低了计算资源需求. 该综述展示 
了生成式AI模型在处理固体材料长程相互作用和复杂电子结构问题上的巨大潜 
力, 预示着AI在模拟高温超导体、拓扑材料等前沿材料中的广阔前景. 北京大学 
陈默涵课题组 [2]介绍的ABACUS软件是我国科研团队自主研发的密度泛函理论 
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(density functional theory, DFT)软件平台, 具备平面波与数值原子轨道双基组支 
持, 适用于不同硬件体系与材料种类的高精度模拟. 该平台为大原子模型(large 
atomic model, LAM)项目提供了可靠的数据来源, 助力构建通用型、预训练、可 
调优的原子势函数, 为“AI for Science”提供了底层算力基础. 这也标志着我国在 
AI赋能科学计算工具链方面正逐步实现从跟跑到领跑的转变. 中国科学院计算技 
术研究所贾伟乐课题组 [7]针对基于神经网络的分子动力学模拟工具DeePMD-kit, 
提出了一系列软硬协同优化策略, 包括无框架算子重构、瘦高矩阵优化与算法并 
行化, 实现了时间步计算速度的数量级提升. 该工作打通了AI模型从理论开发到 
工程部署的“最后一公里”, 为大尺度、长时间、多分辨率模拟任务提供了实际可 
行的解决方案.  

作为数据驱动研究的基石, 材料数据库的构建质量直接决定AI模型训练的上 
限和材料发现的效率. 吉林大学张立军、王新江团队 [3]以材料数据库构建流程为 
主线, 从数据生成、预处理、存储、检索四个层面系统总结了数据库构建规范与 
技术要点, 同时对ICSD、Materials Project、OQMD、MatCloud等代表性数据库 
进行了横向比较. 该综述明确指出, 未来材料数据库的发展将从结构化数据积累 
向语义可解释、知识图谱化方向演进, 推动数据库从信息载体迈向知识平台.  

材料实验是材料科学中至关重要的一环. 传统试错式实验方法在面对材料设 
计的高维度参数空间时面临效率瓶颈. 上海交通大学汪洪团队 [4]系统回顾了AI驱 
动下的“自驱动实验室”(Self-driving Laboratory, SDL)的发展现状, 提出以机器人 
执行为硬件基础、以AI算法为决策内核、以数据标准化为协同桥梁的“等级0至 
等级5”自主实验室体系架构. 该工作不仅厘清了自主实验室从操作自动化到智能 
化的演进路径, 还对其在催化剂、薄膜、纳米材料等关键领域的应用实例进行了 
梳理. 该文特别强调“智能数据工厂”的理念, 即自主实验室既是数据的高质量生 
产者, 也是高效使用者, 是实现智能化材料研发流程闭环的关键节点.  

基于算法、数据和实验平台的快速发展, “人工智能+材料科学”的研究范式 
正在应用到材料科学各领域. 理论催化中多相界面建模和反应路径解析是长期 
难题. 北京大学蒋鸿课题组 [5]综述了机器学习在理论多相催化计算中的应用现 
状, 涵盖小样本统计模型、机器学习势(machine learning potential, MLP)、生成 
式模型三大技术流派. 尤其是通用机器学习势(如M3GNet、CHGNet)打破了传统 
MLP对元素类别和局域环境的依赖, 结合预训练与微调策略, 初步实现了面向多 
类型催化反应的高精度部署. 此外, 大语言模型(large language models, LLMs)等生 
成式AI工具亦开始在反应路径推理与结构预测中显现潜力, 为复杂催化体系建模 
提供了新解法. AI与多物理场建模的融合也正在重塑物性研究的模式. 北京航空 
航天大学孙志梅团队 [6]以二维范德华磁性材料为研究对象, 系统探讨了堆叠角度 
与层间滑移对磁序调控的影响, 揭示了层间耦合在磁电耦合、非共线自旋态、莫 
尔超晶格等现象中的关键作用. 该工作结合第一性原理、高通量计算与深度学 
习, 展示了AI在调控新奇量子态方面的多维度作用.  

综上所述, 本专题涵盖了AI+材料科学在基础算法、平台工具、核心数据 
库、理论计算与实验验证等多环节的交叉进展, 系统展示了智能化材料研发链 

条的雏形构建. 我们相信, 随着理论方法持续突破、数据体系不断完善、工具平台逐步成熟, AI将进一步赋能材 
料科学, 驱动其迈向“快、准、广、自主”的智能新时代.  
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