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研究提出基于机器学习的加速非线性光学材料理论设计新方式。

近期，中国科学院新疆理化技术研究所研究团队在利用机器学习辅助新型非线性光学材料设计方
面取得进展。该团队提出了通过机器学习方法探索未知化学空间的新策略，实现了从红外到紫外
再到深紫外非线性光学多元复杂体系的倍频系数在机器学习方面的定量预测，为新型光学材料设
计提供了理论指导工具。

由于未知化学空间的广阔性以及理论预测框架缺乏，实验探索新型非线性光学材料是颇具挑战性
的任务。该研究提出了将机器学习技术与晶体结构生成方法相结合的新型理论设计与预测方法，
通过描述符信息指导新型非线性光学材料合成。该研究训练了用于预测材料的最大非线性光学系
数的机器学习模型。这一模型融合化学组分和结构描述符，能够系统分析结构与性能之间的构效
关系。 

为进一步提升发现新型非线性光学材料的效率，该研究引入了快速晶体结构生成技术，建立了探
索未知化学空间的高效预测流程
。基于这一理论流程，仅需输入晶体结构文件，即可在较短时间内获得目标化学结构的倍频系数
。以红外非线性光学材料为应用案例，这一预测流程识别出7种具备理想倍频响应的红外化合物
，其中一种已在实验中合成并完成表征，验证了该理论设计方法的有效性。 

上述研究克服了通过机器学习模型定量预测二次谐波系数的难题，为加速探索和合成具有强二次
谐波响应的非线性光学新材料提供了理论指导。 

相关研究成果发表在Small
上。研究工作得到国家自然科学基金、中国科学院相关项目、新疆维吾尔自治区相关项目的支持
。 
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研究发现符合预期的具有强二次谐波效应的非线性光学材料 

 

研究团队单位：新疆理化技术研究所  
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