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一种基于深度学习的金属有机框架材料碳捕获性能的端到端的人工智能预测方法一文被选作《化
学信息与建模杂志》封面文章 万夕里课题组供图

怎样在数分钟内完成对数十万材料的性能预测，从而寻找出具有优质性能的碳捕获和储存（CCS
）金属有机框架材料（MOF）？近日，南京工业大学计算机科学与技术学院副教授万夕里指导
的2020级硕士研究生鹿存兴通过一种计算法解决了这一问题。

日前，相关研究以一种基于深度学习的金属有机框架材料碳捕获性能的端到端的人工智能预测方
法为题，被美国化学学会出版的《化学信息与建模杂志》录用，并被选作当期封面文章刊发。

如何在数量庞大的MOF中寻找到具有CCS性能优异的MOF是当前学术研究中的难点。金属有机
框架材料由于其在气体吸附方面出色的优异性能而被视为实现碳捕获与储存的理想材料，但是
MOF的高度可调性导致可生成上百万种不同的MOF。

据万夕里介绍道，鹿存兴阐述了一种基于深度学习的金属有机框架材料碳捕获性能的端到端的人
工智能预测方法，这种方法具有两大优点。一是具有深度学习的特性，可以通过不断的自我训练
与调节寻找出最优的预测方法；二是其端到端的特性使得无计算机基础的学者可以直接使用。

近年来，学界虽有致力于解决这一问题的研究，但均有部分限制。如分子模拟方法需要消耗大量
的计算资源，应对大型数据集时非常低效。此外，该方法既需要构建大量的描述符，又需要很强
的先验知识与不断地试错，且需要在特征工程上投入大量时间来获取通过分子模拟的描述符数值
。

鹿存兴的计算方法避开了现有计算的耗时耗力的弊端，开发出一种无需构建描述符的端到端的预
测方法，仅以晶体学信息文件（CIF）作为输入，通过深度学习来自适应地学习影响性能的高维
度的特征，从而对MOF的性能进行快速而精准地预测。

据鹿存兴介绍， 他创新性地使用投影的方法，将材料领域中的三维结构转化为计算机可读的二
维信息，在结合时下计算机领域深度学习的研究热点后，实现了端到端的性能预测。具体来说就
是这种具有自学习能力的计算方法，在每次循环结束时会评估自己的预测与真实值的差距，进而
通过这个差距调整自身的参数减少差距，多次循环后将误差降到最小，从而实现一个比较准确的
拟函数。实验表明，我们的计算方法数分钟内可对几十万MOF进行预测，预测值前12%的MOF
中包含了真实高性能材料中的99.3%。这一计算法在实际应用中，缩短了1/10的计算时间，即节
省计算时间近一个量级。（来源：中国科学报 温才妃 杨芳）

相关论文信息：https://doi.org/10.1021/acs.jcim.2c00092
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