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新型AI框架加速拓扑材料发现。 安徽大学物理学院量子计算团队特任教授Arif Ullah与合作者在
人工智能赋能凝聚态物理与材料发现方面取得重要进展，提出新型机器学习框架TXL Fusion，将
大语言模型与物理、化学描述符深度融合，实现了对拓扑材料的高效识别，并为发现传统方法难
以判定的新型候选材料提供了新途径。相关成果发表于《先进功能材料》，安徽大学为第一完成
单位。

拓扑绝缘体和拓扑半金属具有独特而稳定的量子电子态，在杂质、缺陷等扰动下仍能保持部分关
键性质，因此被认为是量子计算、自旋电子学和低能耗电子器件的重要候选材料。

但找到这些材料并不容易。传统材料发现往往依赖试错式路线：通过大量计算筛选，再结合昂贵
的合成实验和表征逐一验证。面对数十万种已知材料，这一过程不仅计算耗时，而且实验成本高
、周期长。

针对这一瓶颈，研究团队开发了TXL Fusion。该框架融合三类互补信息：材料组成所反映的化学
信息、对称性和电子结构等物理描述符，以及经过微调的大语言模型对材料文本信息的表征。

研究人员介绍，该模型通过可学习的门控机制，根据不同材料自适应调整不同信息源的重要性，
从而实现更有效的特征融合。相比单一信息源模型，这种方法在提升预测性能的同时，也保留了
与物理和化学特征相对应的可解释性。

研究人员在大规模材料数据上训练TXL Fusion。结果表明，该框架整体优于纯数值描述符模型和
纯组分模型，其中对拓扑绝缘体的识别提升尤为明显。

更具挑战性的是，研究团队进一步将模型应用于传统对称性方法难以判定的候选材料，即现有筛
选方法的典型盲区。模型筛选出一批高置信度候选材料，其中部分经过进一步第一性原理计算验
证，最终均被确认具有外尔半金属特征。这一结果表明，AI不仅能够加速已知材料的发现，还能
够帮助研究人员从传统方法难以覆盖的材料空间中寻找值得进一步研究的新候选材料。

研究人员强调，这项工作的核心并不是用AI取代物理计算或实验，而是把AI作为材料发现的前置
筛选器：先以较低成本从大规模材料空间中锁定最有希望的候选材料，再将昂贵的计算资源和实
验投入到少数目标材料上。

目前，研究团队已公开相关代码、模型和数据集。未来，这种融合大语言模型与物理、化学知识
的AI框架有望进一步拓展到超导、催化和电池材料等领域，为面向未来量子科技的新材料发现提
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供更加高效的路径。（来源：中国科学报 王敏）

相关论文信息：https://doi.org/10.1002/adfm.202529788
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