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科学家在材料属性预测方面取得新进展。 中山大学物理学院教授李华山/王彪团队创建的机器学
习模型成功实现了材料对称性的智能识别和多属性准确预测。近日，相关成果发表于《自然-
通讯》。

基于统计机制的机器学习（ML）方法最近被广泛应用于物理、材料等研究中，以实现准确的性
能预测和逆向设计。由于晶体对称性是凝聚态系统的基本属性，针对对称性的感知与识别对于准
确预测材料电学性质和微观响应至关重要。

然而，由于卷积神经网络在感知对称性方面的固有缺陷，现有的ML算法仍然很难感知空间群中
全部对称性变换。即使晶体对称性被隐式地包含在由图模型生成的材料表征中，空间特征仍会由
于卷积操作而缺失对于旋转、反射、螺旋轴与滑移面等复杂变换的检测。因此，准确识别晶体对
称性并强化属性预测是突破当前ML算法缺陷并增强可解释性与泛化性的关键。

针对以上问题，研究人员开发了一种名为基于对称性增强的等变性网络（SEN）的新型ML模型
来克服上述挑战，通过构建基于胶囊网络的变分自编码器识别任意对称性变换空间模式，并构建
材料的化学环境以学习原子相互作用和晶体系统的空间特征。他们通过定量分析和可解释性研究
表明，基于团簇-性质映射的SEN模型可以准确地感知晶体对称性，把对称性信息转换为团簇间
的等价性和相似性信息，并通过减少有效特征空间强化预测性能。

据介绍，SEN模型解决了常规ML方法在高对称空间群中表现不佳的问题，在预测带隙和形成能
时，平均绝对误差（MAE）分别为0.18 eV和0.018 eV /atom。

上述工作得到国家自然科学基金重点和面上项目、广东省珠江人才计划等项目的支持，同时也受
到中山大学物理学院、广东省磁电物性分析与器件重点实验室、中子科学与技术中心的大力支持
。（来源：中国科学报 朱汉斌）

相关论文信息：https://doi.org/10.1038/s41467-023-40756-2
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