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机器学习模型实现稳定分子动力学模拟
。科技日报北京4月7日电（记者张梦然）发表于最新一期《通信化学》的研究称，科学家开发出
一种具有超高稳健性的机器学习模型，能够在极端温度等苛刻条件下，实现前所未有的稳定分子
动力学模拟。这项突破标志着机器学习驱动分子模拟向真正可靠、实用的方向迈出了关键一步，
有望大幅提升在药物研发、新材料设计和绿色化学等领域的计算模拟可靠性，为加速科学发现与
技术创新铺路。
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长期以来，利用机器学习势函数来近似模拟分子系统的量子力学行为，已成为计算化学的重要工
具。然而，绝大多数现有模型存在一个根本性弱点：当模拟中的分子因受热、运动或结构扭曲而
进入高能状态时，数值会不稳定，导致模拟崩溃，原子出现不合理的聚集或飞散，即模拟中的分
子“解体”。这一缺陷使得在真实条件下进行长时间、可靠的分子动力学模拟面临巨大障碍。

英国曼彻斯特大学团队通过将深刻的物理学原理深度嵌入机器学习模型的框架，成功解决了这一
难题。他们构建的新模型基于一种“高斯过程回归法”，核心创新在于让模型从根本上“理解”
并遵从原子在现实世界中的相互作用规律。

团队依据量子力学规则，为模型提供了关于原子间相互作用的详细物理知识作为训练基础。这使
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得AI在预测原子运动时，能够做出更符合物理真实的判断。研究中的一个关键发现是，一个看似
微小的数学组件——“先验均值函数”的选择，对模型的整体稳定性具有决定性影响。正确设置
该函数，相当于为模型提供了一个符合物理规律的“起点”或内在约束。

借助这一设定，即使处在分子被极度拉伸、加热或剧烈扰动的极端条件下，模型也能自发地阻止
崩溃，维持长时间稳定运行。

与传统方法相比，新模型展现出了卓越的稳健性。团队通过总计50次、每次持续10纳秒的独立模
拟（累计0.5微秒的稳定模拟时间），验证了模型的可靠性。这一时长指标对于机器学习力场而
言是一个重要里程碑。

测试显示，即使是阿司匹林、丝氨酸和甘氨酸等本身结构柔性很强的分子，在整个模拟过程中也
始终保持稳定，未发生崩溃。

这项成果不仅解决了该领域一个长期存在的稳定性瓶颈，也为在更接近真实工业与生物条件的场
景中，利用计算手段加速科学发现与技术创新奠定了坚实基础。

作者：张梦然 来源：科技日报
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