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当前，化学科研范式正在发生一场深刻
变革。化学是研究物质变化的一门科学，主
要目的是创造物质和控制物质的转化。传统
化学研究中，科研人员要在实验室用各种试
剂通过不断试错研发出新材料。计算机技术
的迅猛发展和广泛应用，加速化学研究蓬勃
发展。

“物质世界丰富而复杂，要研究物质转
化的内在规律，仅靠化学家在实验室解析表
达远远不够。对重要化学问题开展研究还需
要发展新理论和新方法。”中国科学院院
士、中国科学技术大学副校长杨金龙告诉

《瞭望》新闻周刊记者。
计算机的计算和模拟能力，能够对化学

反应的过程进行理论预测和实验解释。而随
着人工智能技术的加持，精准智能化学曙光
已现，化学研究将更加“智能”。例如合成
一种催化剂，依靠人工实验不可能穷尽几千
万种材料实现催化剂的最佳比例合成，但采
用智能计算的方法就可以在各种化学元素中
筛选出合适的配比。

精准智能化学研究能够实现高度可控、
可调、可预测、更高选择性、更高精度、更
高效、更经济以及更加环境友好的成果，进
而推动测量科学、可持续材料、信息材料、
药物、能源、环境科学和其他化学及化学相
关领域的发展和创新。近年来，杨金龙率领
团队在新型功能材料的设计与模拟、表面单
分子量子行为的表征与调控等方面取得了原
创性和系统性成果。

“在AI技术快速发展的驱动下，我们有
理由期待在化学研究领域涌现出更多的创新
成果。”杨金龙说。

精准化学是未来化学发展重要方向
《瞭望》：你是如何理解精准化学概念？
杨金龙：精准代表了化学领域未来的研

究方向，它强调过程和结果的可控性、可预
测性和准确性。

首先，要在化学研究中获得更加精准的
科学数据。一是理论计算模拟需要能在使用
尽可能少的计算资源的情况下模拟得到复杂
化学体系的电子结构以及动力学行为。二是
需要发展先进的表征技术对分子体系在原位
工况条件下进行高精度的表征实验。这样，
我们才能获得精准的化学数据，在此基础上
构建更加真实、准确的物理化学模型，理解
更加复杂的内在规律。下一步，通过对复杂
规律的理解，提升我们对化学反应路径以及
分子性质的精准控制能力。从精准的化学数
据到精准的调控能力，是精准化学的内涵所在。

近年来，已报道的围绕精准化学的前沿
研究成果越来越多。今年，我担任创刊主编
的新刊《精准化学》已正式出版，希望能为
研究工作提供一个交流平台。

《瞭望》：如何才能提高化学研究的精准
化水平？

杨金龙：提高化学研究的精准化水平是
一个复杂且多层面的任务。为此需要从以下
方面持续努力：

一是发展高效的精准理论方法与程序。
为了获得分子体系精确的能量以及性质，所
需的计算量随分子尺寸的增大指数增加。因

此在实际计算模拟中，通常会引入各种近似
值，但这些近似值对某些体系会带来严重的
误差。为此，需要发展新的方法，在可以承
受的计算资源条件下获得尽可能精确的计算
模拟结果。

量子计算机的出现有望为这一方向带来
突破性的进展。量子计算机能够大幅提高电
子结构计算的效率，我们在这方面已有布
局：一方面，积极发展计算方法，将现有的
普通超算方法“移植”到量子计算机上，为
量子计算机时代的量子化学打好基础；另一
方面，寻找一个特定体系，即那些在经典计
算机上做不了或非常难解决的问题，在量子
计算机上能很快解决，为未来量子计算机在
材料领域的应用奠定基础。

二是发展工况条件下的精准表征方法。
为了从实验上获得原子尺度的精准化学细
节，通常需要超低温、超高真空的条件。而
真实的化学过程往往发生在常温常压甚至高
温高压下。发展新的表征手段，在工况条件
下获得尽可能多的关于体系结构、性质与动
力学行为的数据是精准化学的重要目标。

三是发展智能化学方法。人工智能目前
已经广泛应用于科学研究的方方面面。从大
数据中产生化学智能，是实现精准化学目标
的关键。在理论模拟和实验表征获得大量精
准的数据以后，需要从这些数据中提炼规
律、产生化学智能，进而实现对化学过程进
行精准调控。

总结而言，提高化学研究的精准化水平
是一个综合性的挑战，需要我们在多个方面
进行努力和创新。通过这些策略，我们不仅
能够更精准地进行化学研究，同时也为化学
领域的进一步发展奠定坚实的基础。

从大数据中产生化学智能
《瞭望》：人工智能将对精准化学研究带

来哪些改变？
杨金龙：随着人工智能与大数据技术的

发展，AI for Science已开始在诸多科研领域
发挥重要作用。对于化学尤其是精准化学研
究，AI技术也将带来重要影响，无论是在新
材料发现、模拟准确性、合成路径优化，还
是在实验自动化方面，它都在推动着精准化
学的进步。

一是提高计算模拟的准确性。AI可以在
计算模拟中起到加速器的作用，特别是在处
理电子结构中的复杂相互作用时。传统的电
子结构计算需要大量计算资源，而AI通过神
经网络和其他机器学习技术，能够在短时间
内给出更准确的模拟结果。同时，复杂AI模
型强大的表达能力可以用来进行波函数高效
采样，得到体系精准的能量和性质。

二是促进化学合成路线的智能优化。化
学合成路线的选择和优化涉及诸多变量，从
原料、反应条件到设备选择。AI能够从海量
文献和实验数据中，挖掘出最佳合成路线，
预测最佳反应条件，从而降低成本，提高研
究效率。

三是实现实验室操作的自动化和高通量
筛选。结合机器视觉和AI技术，实验设备可
以实现智能化操作，提高实验效率。尤其在
化学合成中，AI驱动的机器人平台已经能够

在数天内完成原本数十年的实验任务，极大
地提升了化学研究的速度和精度。

四是加速新材料的研发。传统的材料研
发往往基于试错法，费时费力。而AI能快速
检索、分析数以百万计的化学数据，提供材
料性质的预测，并推荐潜在的新材料。这种
智能化筛选模式将提高新材料的发现速度和
精确性。

《瞭望》：怎样构建基于大数据的精准智
能化学系统？

杨金龙：为构建基于大数据的精准智能
化学系统，我们需进行以下工作：

第一，精准收集与整理数据后，进行数
据清洗与质量控制。首要任务是系统地收集
化学数据，涵盖反应条件、产物特性、材料
性能等；其次，源于文献、实验日志、仪器
记录或计算模拟的数据，需经过筛选、整理
和标准化，方便后续操作；再者，原始数据
往往混杂有误差或缺项，数据清洗、异常值
处理、缺失值填补和错误纠正都是确保数据
质量的必要步骤。

第二，构建高效的数据存储与管理系
统，提高数据的安全性、可靠性和快速检索
能力，同时要考虑数据的备份及恢复机制。

第三，构建精准化学人工智能大模
型。首先要将数据转化为易于模型处理的
形式，选取数据中的关键特征降低问题的
维度，从而大幅提升模型性能，并减轻计
算任务。其次，根据研究目标，选择适合
的机器学习或深度学习模型。随后，利用
已整理的数据进行训练，并调整模型参数
以追求最优效果。再者，系统地评估模型
效果，利用独立测试集检查模型的准确性
和泛化能力。若模型表现未达预期，应根
据反馈调整并持续优化。

我们现在正在构建一种大参数模型，严
格求解薛定谔方程。一旦求解出薛定谔方
程，便可了解微观物质的性质。换句话说，
就可以知道化学反应的结果，这是一项激动
人心的工作。

第四，进行精准智能化学系统的持续学
习与迭代。化学研究是一个不断进化的领
域，建立的精准智能化学系统应具备持续学
习能力，能够吸收新知识、更新数据和模
型，保持其准确性和前瞻性。

综合看来，精准智能化学系统的构建涉
及从数据采集到模型优化的全流程。这不仅
要求对数据的严格处理和模型的精心选择，
更需要保障数据的安全和系统的持续更新。
只有这样，才能在精准化学领域真正实现智
能化研究，持续推动科研进步。

探索分子世界的奥秘
《瞭望》：你带领团队在单分子器件研究

方面走到了世界前列，单分子器件是如何工作
的，与我们现有的器件工作原理有哪些不同？

杨金龙：集成电路的器件如今已经做到
了几个纳米的尺度，但站在量子力学的角
度，这些器件尺度的最终极限是单个分子甚
至单个原子。单分子器件由单个分子构成，
其功能由该分子的属性决定。例如，我们可
以利用特定有机分子的光电特性来打造光电
器件，或使用分子的磁学特性来构建磁存储

器件。一般说来，单分子器件通过分子对外
加刺激的响应来工作，通过施加电压或光
照，可以改变分子内部的电荷分布或触发其
特定振动模式，从而调控其导电性、光学特
性等，实现所需功能。

为了调控单分子器件的性能，需要对分
子的性质以及响应行为有深刻的理解，这是
单分子科学的研究内容，通常需要进行高精
度的理论计算模拟和实验表征来开展研究。
经常使用的仪器设备包括扫描隧道显微镜
（STM） 和原子力显微镜 （AFM） 等，可以
对单个分子进行高精度成像和操作。

与传统器件相比，单分子器件的独特之
处在于其灵活的可调控性与多样性。现有的
器件，虽然尺寸越来越小，但还是利用的半
导体材料的体相性质，因此其工作原理不随
尺寸变化。而单分子器件的工作原理由分子
本身的性质决定。原则上可以设计出许多原
理各异的单分子器件。同时，单分子器件也
更容易实现多功能集成。

总之，单分子器件因其独特的工作原理
与广阔的应用前景，为我们提供了深入探究
物质行为和开发下一代纳米技术的机会，对
未来的科学研究与技术应用均具有深远意义。

《瞭望》：你带领团队在单分子器件研究
方面取得的成果将来会产生哪些应用？

杨金龙：自2001年以来，我们团队在单
分子器件研究中取得了一些突破，这些研究
除了帮助开发新型单分子器件外，还加深了
我们对分子体系的理解。

首先，我们成功地“拍摄”出能够分辨
碳 60 化学键的单分子图像。碳 60 是一种非
金属单质，化学式为C60，是由60个碳原子
构成的分子，这是世界上首次直接观察到分
子内部结构的尝试。随后于2005年，我们利
用STM针尖对吸附于金属表面的钴酞菁分子
进行了“单分子手术”，这一创新手段使我
们成为首个实现对单分子自旋态控制的团
队，大大拓展了人们对分子体系进行操控的
能力。2013年，我们再次刷新纪录，实现了
亚纳米级分辨率的单分子光学拉曼成像，实
现了高空间分辨和化学分辨的结合。

除了这些显著的技术突破，我们团队也
始终致力于发展新的理论和方法。在新概念
方面，我们引入了双极磁性半导体，可以在
此基础上通过电场控制自旋极化方向，为实
现利用自旋自由度的电子学器件的发展提供
新的方向。

此外，我们还开发了电子结构计算新程
序，在国产“神威·太湖之光”超级计算机
上首次实现千万核心并行第一性原理计算模
拟，随后在“海洋之光”上实现了二百五十
万原子的电子结构计算。

这相当于给科学家提供了一个强大的计
算模拟工具，可以更准确地研究材料的性质
和行为。理论计算方法还可以用来进行新药
研发、材料设计以及复杂化学反应网络分析
等，有望在药学、材料科学、催化技术、信
息技术及能源转换等领域提供新的研究视角

和强大工具。
（原载于《瞭望》2023 年第 43 期

新闻周刊记者 扈永顺）

杨金龙杨金龙：：AIAI驱动化学研究变革驱动化学研究变革 媒体科大

本报讯 10月20日，“增添正能量 共筑中
国梦”——2023 年离退休教职工庆祝建校 65
周年暨庆国庆迎重阳文艺演出活动举行。校党
委书记舒歌群，校党委副书记邓建松，校关工
委副主任周先意，校离退委、关工委委员单位
负责人与全校老同志共同观看文艺演出。

舒歌群在致辞中代表学校向老同志们送上
节日的祝福。他表示，离退休老同志为学校的
建设发展做出了不可磨灭的贡献，学校的一砖
一瓦都铭刻着老同志们献身教育事业的功
劳，学校的一草一木都浸润着老前辈们诲人
不倦的深情。许多离退休教职工秉持着“离
岗不离责，退休不褪色”的奉献精神，多年
来心系学校发展，不忘初心使命，体现了老一

辈科大人积极乐观向上的精神面貌，诠释了永
不褪色的奉献精神。希望老同志们能够继续发
挥余热生辉的激情热情，保持不忘初心的精神
态度，继续关注学校的发展，为学校的各项事
业增光添彩。

正式演出在学校附属幼儿园的老师和小朋
友们带来的舞蹈《童心筑梦》中拉开序幕。金
秋合唱团带来大合唱 《追寻》《祖国不会忘
记》，用歌声描绘一代代人民不断追寻的无畏
精神，用热血和青春铸就祖国的光辉事业。金
秋艺术团舞蹈队带来的舞蹈表演 《奋进新时
代》 跳出新时代的中华儿女快马加鞭阔步向
前，满怀信心地走进新时代的健美舞姿。附属
第一医院带来的太极刀表演 《精忠报国 刀韵

生辉》让人眼前一亮，英姿飒爽。
老年大学形体定向培训班带来的旗袍秀给

观众呈现不一样的风情。张鹤龄、李萌涛等老
同志带来的诗朗诵《月光下的中国》，让观众
感受充满生机与温情的土地，感受大自然的神
奇和魅力，也感受到中国人民的热情和友善。
由中国科学院合肥物质科学研究院带来的舞蹈

《黄河水从我家门前过》带观众领略中国的母
亲河，见证中华民族的历史沧桑和伟大变迁。
校学生街舞协会带来的街舞《山海经》让观众
感受街舞与神话碰撞，体验街舞的激情澎湃。

黄芳、朱德禄等带来的红歌联唱《太阳出
来照四方》《绣红旗》《红梅赞》《共和国之
恋》《阳光路上》，带我们重温中国共产党建党

的光辉历程，激起观众深深的爱党之情，用歌
声表达出对祖国热爱和对党的深情，让观众在
歌声中感悟信仰的力量。金秋艺术团民乐队带
来的民乐演奏《南湖红船》重温南湖启航的红
船，诞生真理信仰，指引万众方向。尚亚莉、
程美娇、江学建带来的戏曲联唱京剧新曲《梁
祝》 选段——《彩蝶飞》、黄梅戏 《春香传》
选段——《爱歌》，歌声悠扬，韵味醇厚，传
递出传统戏曲的无限魅力。由老年大学非洲鼓
班带来的非洲鼓串烧也同样精彩纷呈，优美旋
律伴随着激昂的鼓点，赢得台下观众阵阵喝
彩。文艺汇演最后，金秋艺术团舞蹈队带来舞
蹈 《梦在春天如愿》，舞者们用曼妙的舞姿，
诠释春天的美好与梦想的实现，也让本次文艺
演出圆满落幕。

此次庆国庆迎重阳文艺演出，既是庆祝建
党 102 周年、中国科大建校 65 周年的重要举
措,也是夯实主题教育成果、丰富离退休教职
工精神文化生活的大事。

（离退休干部党委 离退休干部工作
处 校关工委 金秋艺术团）

2023年离退休教职工庆祝建校65周年
暨庆国庆迎重阳文艺演出顺利举办

○10 月 15 日，学校第
51 届教职工运动会完成所
有预定赛程，在激昂的校歌
声中完美落幕。部分校体育
运动委员会委员出席本次闭

幕式并为获奖集体颁奖。

○10 月 14 日至 15 日，为弘扬中华民族
传统文化，促进民族团结，创建安全校园，
增强学生安全意识，提高学生对野外水体隐
患的认识，增强学生的水上安全防范意识，
学校组织开展了“弘扬中华优秀传统文化民
族团结一家亲”暨龙舟文化实践活动。

○10月19日至21日，我校40余位优秀
学子走进芜湖，先后赴芜湖市产业创新馆、
中国视谷、埃夫特智能装备股份有限公司、
奇瑞生产基地、航空小镇客厅等单位开展深
度参访，直观感受芜湖在新能源汽车、人工
智能等领域取得的创新成果。

○10月21日，我校第二十四期学生骨干
培训班暨团校第三十期培训班开班仪式举
行。团中央书记处书记 （兼职）、金寨县大
湾村党总支第一书记、大湾村扶贫工作队队
长余静受邀为学员主讲第一堂团课，校党委
副书记邓建松出席仪式并讲话。
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