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DFT精度机器学习势函数模拟大体系

E. O. Pyzer-Knapp, A. Curioni, Npj Comput Mater  8(2022) 84

q相关性与因果性
q物理规律的提取

q规则与材料基因
q数据挖掘与预测

q统计与概率分布
q高维势能面鞍点和极小

Parrinello, Phys Rev Lett 98 (2007) 146401
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科学范式迁移变革催化研究进程



“Black box” “Grey box” “Glass box”

Prediction Prediction &
Post hoc explanation 

Prediction &
Intrinsic interpretability

S. Linic et al, Nature Catalysis. 5 (2022) 175

E.g.:
Neural network
Random forest

E.g.:
Decision tree
Symbolic reg.

E.g.: Shap & Lime

Interpretable Machine Learning
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原子到宏观尺度材料结构演化动力学过程

重要性：对于实验室纳米催化剂工业应用和产业化生死攸关

核心目标：揭示催化剂失活动力学标度关系/竞争规律/协同原理，建立理论公式模型

氧化物迁移包覆

Science, 2022, 376, 982.

催化剂扩散团聚失活 催化剂Ostwald熟化失活

Science, 2010, 329, 933.

迁移包覆

其他失活机制：相变、偏析、分散、溶解、中毒、积碳

Nat. Mater. 2016, 15, 66.



烧结动力学标度关系和界面粘附-原子成键标度关系

Hu, Li*, Science, 2021, 374, 1360-1365.
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界面粘附决定的抗烧结稳定性Sabatier普适竞争原理

Hu, Li*, Science, 2021, 374, 1360-1365.

纳米催化剂抗烧结热稳定性普适性火山型关系及验证
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数据驱动 (1252个能量学, 302种金属-载体组合）
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Cao, Hu*, Li*, J. Phys. Chem. C, 2022, 126, 8056
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打破界面标度超越Sabatier原理-双功能载体协同设计

Au Ce OZr

Strong 
MSI

Weak 
MSI

Weak 
MSI

Strong 
MSI

Strong 
MSI

p耐受温度远超塔曼温度，甚至接近熔点温度

p为理论设计超稳定催化剂奠定了重要科学基础

神经网络势分子动力学
800 K, LASP

高通量筛选（6724种）

双功能载体设计

适中为宜 (单组份) vs. 强弱融合(双功能)

Hu, Li*, Science, 2021, 374, 1360-1365.
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Wang#, Hu#, Ouyang#, Hu, Li*, Science 2024, 386, 915.

金属-氧化物界面相互作用本质及预测公式

压缩感知SISSO机器学习方法

金属-氧键 金属-金属键
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金属-氧化物界面作用由金属与氧的亲和性以及金属-金属亲和性共同决定

金属-氧化物界面粘附能



Wang#, Hu#, Ouyang#, Hu, Li*, Science 2024, 386, 915.

金属-金属键竞争决定的氧化物包覆催化剂的理论判据

负载金属与氧化物金属键

氧化物金属与氧化物金属键
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q10 Late TMs
q16 Oxides: Nb2O5, Ta2O5, Fe3O4, TiO2, CeO2, ZnO, ZrO2,  Al2O3 SiO2, MgO…

金属-金属键



10

符号回归对于科学模型构建的探索

从真实系统中
收集数据

对每组变量进行
偏微分处理

产生候选方程，
方程参数随机

对候选方程进行
偏微分处理

将真实偏微分数据
与候选方程偏微分
数据进行对比

得到误差范围内
允许的方程

Michael Schmidt, et al.Science,324,81-85(2009).

哈密顿量、拉格朗日量

借助强大的计算能力自动从实验数据中提取物理定律
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生长级数方程构建


