
AI赋能碳中和：加速能源化工材料的
高效开发

报 告 人：王笑楠副教授

报告时间：2022年11月25日 15:20-16:55

报告地点：工物馆324A

腾讯会议：781-491-273

内容简介：

开发具有自主知识产权的高效化学品和新材料对我国国民经济发展和实现碳达峰、碳中

和目标至关重要，然而，传统的基于专家经验和直觉的研究方式严重限制了开发效率，大量

复杂问题有望通过数据驱动的智能新范式得到有效解决。人工智能（AI）尤其是深度学习

的快速发展为加速化工、材料的传统实验和工程设计带来了新的机遇。通过融合高通量计算

（理论）和高通量实验（制备和表征）等关键技术，结合机械自动化平台，突破“经验指导

实验”的传统材料研发模式，化工、新材料的研发效率可以得到显著提高。

本报告将介绍多尺度智慧系统工程如何利用深度学习、主动学习、数据增强和自动化技

术实现高效、有序的材料合成、表征、筛选和性能优化，设计经济、环境最优的能源、化工、

环境系统。基于微观层面的理论计算和机理理解，结合宏观表征和反应动力学，通过跨尺度

迁移学习，机器学习可以建立高精度的混合模型，加速分子设计与反应动力学研究。以高性

能催化剂、膜材料和新能源关键材料等的筛选、设计与合成优化为例，分享关键数据库和前

沿算法进展，探讨适用于有机和无机分子的高效率，多模态、跨任务的通用化学化工AI模

型与主动学习方法。最后展望未来AI赋能碳中和关键材料和技术研发的发展趋势和面临的

挑战。
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