
大 学 化 学 

Univ. Chem. 2025, 40 (1), 206 

 

收稿：2024-04-25；录用：2024-06-05；网络发表：2024-08-02 
*通讯作者，Email: lirj@tju.edu.cn 

基金资助：国家自然科学基金面上项目(52073206, 52273193) 

 

•知识介绍• doi: 10.12461/PKU.DXHX202404151 www.dxhx.pku.edu.cn

机器学习在化学领域中的应用 
 
张思源，张志成，李荣金* 
天津大学理学院化学系，有机集成电路教育部重点实验室，天津市分子光电科学重点实验室，天津 300072 

 

摘要：在计算机科学和技术的推动下，机器学习已成为化学研究的强大工具。本文首先介绍了机器学习的基本概念，

随后探讨了其在化学领域的四个关键应用：在有机全合成中预测合成路径；在原子模拟中对势能面进行高效采样和

重建；在异相催化设计中用于反应路径揭示和催化剂筛选；以及在核磁共振谱学中的信号处理和解析。本文还介绍

了移动机器人化学家的概念，展示了机器学习与自动化技术结合的潜力。最后，本文对机器学习在未来化学研究中

的发展前景进行了展望，指出了其可能带来的变革性影响。 
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Abstract:  Driven by advancements in computer science and technology, machine learning has emerged as a 

powerful tool in chemical research. This paper begins by introducing the basic concepts of machine learning, followed 

by an exploration of its four key applications in the field of chemistry: predicting synthetic pathways in organic total 

synthesis; conducting efficient sampling and reconstruction of potential energy surfaces in atomic simulations; 

revealing reaction pathways and screening catalysts in heterogeneous catalysis design; and processing and 

interpreting signals in nuclear magnetic resonance spectroscopy. Additionally, the concept of the robotic chemist is 

introduced, illustrating the potential of integrating machine learning with automation technologies. Finally, the paper 

discusses the future prospects of machine learning in chemical research, highlighting its potential transformative 

impacts. 
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随着数字时代的到来，人工智能(Artificial Intelligence，AI)尤其是机器学习(Machine Learning，

ML)已经成为科学探索的强大引擎[1–3]。在化学领域，AI和ML的应用正在经历一场革命性的发展，

它们不仅改变了传统的化学研究方式，还为解决复杂的化学问题提供了新的途径 [4,5]。例如，

AlphaFold算法在蛋白质结构预测方面的突破性成就[6]，是机器学习在生物化学领域的巨大成功。 

化学作为一门数据密集型学科，其历史数据的庞大体量[7]和化学家的深刻洞见[8]构成了理论体

系的基础。然而，面对机器学习对数据集质量和数量的需求，化学领域面临的挑战是如何从非全面
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性和非平衡性的实验数据中提取有价值的信息。这一挑战要求我们在应用ML技术时采取创新的数

据处理和分析策略。 

本文概述了机器学习在化学领域的应用，从基础的数据处理和预测方法到高级的应用，如全合

成设计、原子模拟、异相催化设计和核磁共振谱解析。我们探讨了如何利用ML算法从化学数据中提

取高维特征和模式，以降低研发成本并加速化学发现的进程。此外，我们介绍了AI化学家的概念，

这是一种集成了ML算法的自动化化学研究平台，能够自行阅读文献完成研究任务，代表了化学研究

的未来方向。在展望部分，本文讨论了机器学习技术在化学领域的未来发展，包括其潜在的技术革

新和对化学科学领域的深远影响。同时，我们也指出了ML当前面临的挑战和未来的研究方向，以期

为化学领域的研究人员提供指导和启发。 

 
1  机器学习概述 
1.1  数据和特征 

机器学习的潜力与数据集的质量和所选用的特征紧密相关。数据集中，起到关键作用的变量被

称之为“特征(Features)”，也被称为“表述符(Representations)”或“描述符(Descriptors)”。作为机

器学习预处理的重要部分，如何从原始数据中抽象出特征对于机器学习的速度、准确性和泛化性至

关重要，这被称为“特征工程”。特征工程也包括对缺失值、异常值的识别和处理以及变量的标准

化和归一化。 

化学数据的特征化是将原始数据转化为模型能够处理的信息的过程。这一步骤至关重要，因为

它决定了模型能够捕捉的化学信息的深度和广度[9]。在化学中，特征通常分为两大类：拓扑信息和

坐标信息。拓扑信息描述分子中原子间的连接方式，而坐标信息提供原子在空间中的相对位置。 

拓扑信息可以通过多种方式编码，如简化分子线性输入规范(Simplified Molecular Input Line 

Entry System，SMILES) [10]、国际化合物标识(International Chemical Identifier，InChI) [11]和拓展连通

性指纹(Extended Connectivity Fingerprints，ECFPs) [12]等，它们能够以不同的抽象层次捕捉分子的结

构信息。为了保证模型的泛化能力和特征的对称性，坐标信息一般会转换为高级构造性特征，例如

原子中心对称函数 (Atom-centered Symmetry Functions，ACSFs) [13]和原子位置平滑重叠 (Smooth 

Overlap of Atomic Positions，SOAP) [14]。 

随着机器学习技术的持续进步，自动化特征提取已在化学领域得到应用。这些方法能够从海量

数据中自动发掘复杂的特征表示，有助于去除数据中的噪声。然而，这些方法不仅要求对数据有深

入的理解，而且某些算法可能会消耗大量的计算资源，并且可能会牺牲模型的可解释性。因此，在

选择合适的特征表示方法时，需要综合考虑模型的性能以及实际应用中的可行性。 

1.2  机器学习模型和训练 

在化学领域，机器学习模型的构建和训练是实现从数据中提取知识和进行预测的关键步骤。通

过将化学数据转换为计算机可读的格式，并在选定的特征上进行训练，机器学习模型能够学习数据

中的模式，从而对新的输入数据做出准确的预测。如图1所示，机器学习任务通常分为分类

(Classification)和回归(Regression)，此外还包括关联规则学习、特征工程和数据降维等技术，这些任

务的选择取决于研究目的和模型输出的类型(离散值或连续值)。 

 

 
图1  机器学习的训练方法和任务 
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训练机器学习模型涉及多种学习范式，包括监督学习、无监督学习和强化学习。监督学习在化

学数据分析中占据核心地位，因为化学数据常常具有连续性，并且研究者通常对特定化学性质(如产

率、催化效率、能量和能量梯度、光谱强度等)有明确的预测目标。无监督学习则在探索未知化学现

象和发现新物质方面显示出巨大潜力，它能够帮助研究者在没有明确数据标签的情况下识别数据中

的隐藏结构和模式。强化学习则在需要模型做出一系列决策的场景中发挥作用，如自动化合成路径

的探索。 

 
2  机器学习的应用 

在机器学习领域，“没有免费午餐”定理(No Free Lunch Theorem) [15,16]提供了一个重要原则：

没有任何单一算法能够在所有问题和数据集上都表现出最优性能。这一定理强调了算法选择和优化

的重要性，同时也指出了在特定问题上的优化可能会牺牲算法在其他问题上的表现。 

在化学领域，这一原则尤为重要。化学数据的多样性和复杂性[17]要求我们为不同的问题选择合

适的机器学习模型。此外，机器学习模型的选择和优化过程需要化学专家的先验知识和对数据的深

入理解。人类工作者在这一过程中扮演着不可或缺的角色，他们需要根据问题的特点和数据的特性，

引入先验参数或假设，并进行模型算法、特征选择和超参数调整。这种基于经验和直觉的决策过程

是当前机器学习应用中重要的一部分。因此，对于不同的任务，进行专门的模型选择、优化和测试

是更为明智的策略，而不是寻求一个能够解决所有问题的“全能”模型。这要求我们对各种机器学

习算法有深入的理解，并能够根据化学问题的具体需求进行调整。 

2.1  全合成设计 

全合成设计，作为有机化学中一项极具挑战性的任务，不仅对科研工作者的专业知识和技能提

出了高要求，也因其目标导向明确、历史数据丰富和验证方法简便而成为机器学习应用的理想领域。

机器学习辅助的全合成设计，虽未必总能提供最优解，但已经能够启发实验者的设计思路和提升实

验效率。 

自 20世纪 60年代E. J. Corey [18,19]提出计算机辅助合成设计 (Computer-Assisted Synthesis 

Planning，CASP)以来，机器学习在全合成设计中的应用逐渐深入[20–25]，从全局最优化到局部反应

条件的精确猜测，机器学习在化学合成设计中展现出巨大价值。CASP主要分为有模板和无模板两种

方法，有模板CASP依赖于人工生成的反应模板和规则，如ASKCOS [26]、Synthia [20]、RetroPath [27,28]、

RetroBioCat [29]和AiZynthFinder [30]；无模板CASP则直接学习结构间的转化关系，如IBM RXN [31,32]

和BioNavi-NP [33]。相较于传统机器学习领域中的图像或文本数据，化学合成的数据较为有限，因此

综合运用化学见解和反应数据具有明显优势。2022年，L. Yang等 [34]报道了一种“分层学习

(Hierarchical Learning)方法”，该方法将知识和实验设计相结合，实现了对数据的启发式处理。 

全合成设计要求从全局识别分子中可能的成断键模式和官能团转换，并对可能长达数十步的流

程进行最优化。这需要训练数据中包含经过验证的模板化反应，并排除未经证实的罕见转化。早期，

这一目标似乎难以实现，但随着机器学习技术的发展，现在已有可能解决此类复杂问题。2020年，

B. Mikulak-Klucznik等人[35]报道了“Chematica”(也称“Synthia”)系统，该系统通过学习超过十万条

反应规则，能够对复杂天然产物进行全合成规划，所预测的路线已在实验室中验证。 

利用机器学习进行全合成分析并非完全的黑箱操作，对于算法和模型进行调整能生成满足特定

需求的合成路径。例如，指定起始原料[36]或探索废弃化合物的再利用[37]。2023年，Y. Lin等人[38]报

道了一种结合人工选择和自动生成的方法，用于最小化生物碱全合成路径的步数。同年，D. Kreutter

等人[39]利用路径惩罚分数(Route Penalty Score，RPScore)筛选CASP生成的可能路径，获得了偏好商

业可得材料起始的短合成路线。 

在局部最优化方面，I. Levin等人[40]在2022年报道了一种合成搜索算法，该算法利用酶促反应替

换成本高昂的过渡金属催化反应或是对映异构体分离过程来优化合成路径，如图2所示。此外，针对
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单步反应的结果预测和可行性分析，也发展了一些模型，如T. Klucznik等人[41]在2024年报道的碳正

离子重排结果的精细预测模型，这些模型在中间级别的描述水平上提供了广泛而准确的预测，避免

了从头算法的高昂成本和粗粒化模型的准确度损失，被期望用于指导复杂产物的合成和分析、受限

环境下的重排反应和自动化高通量反应筛选。 

通过这些进展，机器学习正在逐步改变全合成设计的面貌，为化学研究提供了新的工具和策略。 

 

 
图2  酶促反应/有机合成混合规划器的开发流程 

该模型结合了酶促反应数据库和有机合成数据库，因此能够利用罕见反应以取代复杂反应和提升路线转化率 

基于CC-BY协议引自I. Levin等，2022 [40] 

 
2.2  机器学习势 

原子模拟通过模拟原子的运动轨迹，包括位置、速度和能量随时间的演化[42,43]，来研究微观尺

度的化学过程[44–47]。实现这一目标的方法主要分为经典分子动力学(Classical Molecular Dynamics，

CMD)和从头算分子动力学(ab initio Molecular Dynamics，AIMD)。CMD方法使用基于经验的势函数

来计算原子间的作用力，计算速度快但精度有限[48]。AIMD方法通过电子结构计算，如密度泛函理

论(Density Functional Theory，DFT) [49]，可获得更精确的轨迹信息，但需要消耗更多的计算资源。 

为了结合AIMD的高精度与CMD的高效率，机器学习提供了一种创新的解决方案。机器学习势

(Machine Learning Potentials，MLPs)能够在保持AIMD精度的同时，以接近CMD的计算速度预测势能

面(Potential Energy Surface，PES)。1995年，T.B. Blank等人[50]提出了第一个机器学习势，而2007年

J. Behler和M. Parrinello [51]提出的高维神经网络(High-dimensional Neural Network，HDNN)，开启了

这一领域的高速发展。使用了神经网络方法拟合势函数的方法，被称为神经网络势(Neural Network 

Potentials，NNPs)。表1总结了近年来报道的部分神经网络势。 

J. Behler [52,53]将高维神经网络势及其他机器学习势分为四代。第一代模型主要针对低维系统，

依赖于少数自由度。第二代模型，以HDNNP为代表，通过原子中心对称函数描述的局部化学环境来

构建能量。第三代HDNNP包括了长程相互作用，主要是静电相互作用。第四代HDNNP则能够描述

长程电荷转移，例如全局电荷均衡方法，并能够处理体系的不同电荷状态。最近，一系列基于消息

传递神经网络(Message Passing Neural Networks)的模型被开发出来，用以捕捉长程作用信息。第二代

模型因其在局部环境描述上的高效性和准确性而被广泛使用。第三代和第四代模型虽然发展时间较
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短，但已能为多种系统提供接近电子结构计算精度的模拟，能够用于大规模体系的计算。 

机器学习势因其简便的数据获取、简洁的模型形式以及可验证的精确性和准确性而受到青睐。

作为科研训练的一部分，简单的机器学习势能够引导科研工作者深入理解微观动力学的一些概念
[54]。对于特定体系的训练，机器学习势提供了一种高效的方法，使得对特定化学体系的深入研究成

为可能[55]。 

 
表1  神经网络势的发展 

时间 模型 代表性应用 时间 模型 代表性应用 

1995 D. J. Doren等[50]* CO在Ni(111)表面的吸附 2019 EANN [70]  

1998 K. Hermansson等[56]* 氧化物晶体  AIMNet [71]  

2004 S. Lorenz等[57]* H2/K/Pd(100)表面  PhysNet [72] 肽链结构 

2006 S. Manzhos等[58]*  2020 AP-Net [73] 氢键二聚体 

2007 2G-HDNNP [51] 体相Si  SingleNN [74]  

2011 3G-HDNNP [59] ZnO  BpopNN [75] LinHn团簇 

2012 PairHDNNP [60] CH3OH分子；Cu  EPNN [76] 生物大分子 

2013 PIPNN [61] H + H2；Cl + H2 2021 4G-HDNNP [77] Au2团簇/MgO(001) 

2015 CENT [62] NaCl团簇  ANAKIN-ME [78] 开壳层结构 

2017 BIM-NN [63]   DL_FFLUX [79] 柔性分子；水 

 DTNN [64] 芳香环结构 2022 DPLR [80] NaCl；水 

2018 ANI-1 [65] 有机小分子  QRNN [81] 有机小分子 

 SchNet [66] C20富勒烯  NequIP [82]  

 DeePMD [67]     

 Tensormol [68] 水团簇    

 HIP-NN [69] 有机分子    

*部分报道的模型无特定名称，此处使用作者姓名表示。 

 
2.3  多相催化 

多相催化是化学领域中一个高度复杂的多尺度现象，它涉及不同时间尺度和空间尺度的相互作

用。尽管第一性原理计算和分子动力学模拟等先进计算技术已经对许多相对简单的体系进行了有效

的预测和验证，但现有模拟手段往往与实验条件存在一定距离，导致理论和实验之间存在差距。随

着实验技术和理论计算的发展，海量数据的获得进一步增加了建立普适性催化理论的难度。 

机器学习在多相催化设计中旨在识别数据中的隐藏特征，并实现三个主要目标：考察反应位点

的性质、揭示反应路径和加速催化剂的发现[83]。虽然理解非均相催化反应的动力学过程并揭示反应

路径对优化催化至关重要，但考察每一步可能的反应成本高昂，且相当繁琐。 

为了自动化这一过程，研究者们开发了多种软件工具。U. Gupta等人[84]开发的Python Reaction 

Stencil (pReSt)软件，基于DFT计算数据，通过考察原子连接关系来识别可能的分子转化路径。S. 

Rangarajan等人[85]开发的RING (Rule Input Network Generator)软件，能够从给定的反应规则构建反应

网络。J. T. Margraf等人[86]构建了一个包含超过100万个反应的网络，用于分析碳、氢、氧小分子物

种间的转化关系和能垒。C. W. Gao等人[87]提出的Reaction Mechanism Generator (RMG) [88]从反应速

率的角度考察反应途径，基于这个思路C. F. Goldsmith等人[89]开发的RMG-Cat软件则用于生成基元

反应列表，并筛选出具有高生成速率的表面物种和中间体。 

结合反应路径预测和活性位点微观环境考察的方法，即“微观动力学引导的机器学习路径搜索
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(Microkinetics-Guided Machine Learning Pathway Search)”，为模型训练数据提供了重要补充。如X. 

Zhang等人 [90]提出的基于随机表面行走的反应采样方法(Stochastic Surface Walking based Reaction 

Sampling，SSW-RS)。联合使用机器学习势分子动力学模拟和反应路径搜索，是全面考察催化反应物

网络的有力手段。2019年，P. Kang等[91]使用SSW技术结合全局神经网络(Global Neural Network，G-

NN)势对葡萄糖热解反应过程进行考察，在提供该过程全面见解的同时，修正了先前报道的机理，

验证了该类方法在建立反应数据库和探索复杂转化方面的可能性。 

2022年，Y. Shi等人[92]对铜-锌催化剂上CO2/CO混合物合成甲醇的研究，提供了有关于进料气体

组成、催化剂活性位点和反应活性在这个复杂的异质催化系统中动态耦合的全面图景，如图3所示。 

 

 
图3  通过微观动力学引导的机器学习路径搜索Cu(211)表面上 

CO2-CO混合物的甲醇合成低能路径中的14958个反应对的轮廓图 

在参考文献[92]许可下转载，美国化学学会2022年版权所有 

 
仅使用机器学习势进行分子动力学模拟，也可以用于反应历程，如考察CO2在Pt(111)上的解

离 [93]、N2在Ru(0001)上的解离[94]、H2O在TiO2(101)上的解离[95]、H2O在Pt(110)上的吸附[96]和Pt(111)

上的析氢反应[97]等反应历程。 

从催化反应获得催化历程，事实上和寻找高效催化剂是互逆的，因此机器学习在催化剂发现中

也展现出巨大潜力[98]。M. Zhong等人[99]设计的自动化框架，通过DFT计算结合机器学习回归和排序，

建立了CO2吸附能、H2吸附能与CO2还原反应催化能力之间的关系，并筛选出Cu-Al位点作为潜在的

催化剂候选。类似的催化剂筛选也包括合金作为CO2还原和析氢反应电催化剂[100]及钙钛矿作为析氧

反应电催化剂[101]，并产生了多个有潜力的催化剂候选和经验证的高活性催化剂。 

机器学习的特征分析和重要性排序为催化剂的理论洞见提供了新的视角[102–105]。例如，对钙钛

矿氧化物氧还原反应催化活性的机器学习分析揭示了阳离子间的Lewis酸强度差异是影响催化活性

的关键因素[106]。无监督学习也能够自行从数据中提取关键特征[107]。 
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机器学习应用于多相催化设计，可赋予研究者深入考察复杂体系的能力，已经产出了多项令人

兴奋的结果，并为未来的研究开辟了新的道路。 

2.4  核磁共振谱 

核磁共振(Nuclear Magnetic Resonance，NMR)谱学作为重要的化学表征手段之一，能够揭示分

子结构和化学环境的详细信息。传统的解谱方法和基于量子化学的谱图预测已经为化学家提供了丰

富的信息，机器学习技术的引入有望为难以处理的复杂结构或混合物NMR数据处理带来新的突破。 

在NMR谱解析的多个环节，包括采样、去噪声、谱图解析、峰指认，以及未知物结构的重建，

机器学习都能够发挥着重要作用。X. Qu等人[108]和D. F. Hansen等人[109]通过深度学习技术对NMR谱

的重建进行了概念性验证。J. Luo等人[110]报道了深度编解码器高分辨率网络(deep Encoder-Decoder 

High-Resolution Networks，EDHRN)在非均匀采样(欠采样)的高维NMR谱重建中的应用。D. Li等[111]

开发的DEEP Picker方法，基于深度神经网络，用于二维NMR谱的半自动解析，在分析蛋白质和代谢

组学样品方面具有实用性。G. Karunanithy等人[112]报道了对NMR碳谱的解耦方法；K. Wu等人[113]报

道了去噪声方法DN-Unet以增强信噪比；X. Zheng[114]和Z. Yang等人[115]报道了用于获取纯位移核磁

共振谱的方法。 

在解谱方面，官能团识别的研究历史可以追溯到1975年[116]和1977年[117]。2020年，J. A. Fine等

人[118]训练了神经网络，以识别未知化合物中的官能团。2021年，T. Specht等人[119]报道了一种自动

识别和定量分析NMR光谱中结构基团的方法。同年，如图4所示，Z. Huang等人[120]提出的机器学习

框架能够根据NMR氢谱和碳谱预测分子的亚结构，并为可能的同分异构体提供概率排名：在测试集

上，正确的结构在67.4%的情况下排名最高，而在95.8%的情况下是概率最大的十个结构之一。 

NMR谱不仅用于分子结构解析，还可以作为物质的“指纹”来提供其他类型的信息。例如，使

用支持向量机(Support Vector Machine，SVM)分析鲑鱼鱼油的NMR氢谱以鉴别其产地[121]，使用主成

分分析(Principal Component Analysis，PCA)对葡萄酒的产地和类型进行分类[122]。 

上述应用展示了机器学习在NMR谱学中强大的预测能力，为化学家在解析核磁共振氢谱时提供

了新的工具和策略。 

 

 
图4  自动结构预测框架，根据NMR氢谱和碳谱猜测亚结构，并构造同分异构体作为可能候选的概率排名，在

67.4%的情况下正确的构造结构排名最高，而在95.8%的情况是最可能的十个构造之一 

基于CC BY-NC 3.0 DEED协议引自Z. Huang等，2021 [120] 



大 学 化 学 Univ. Chem. 2025, 40 (1), 213 

3  机器人化学家 
在化学研究迈向自动化的过程中，机器学习与自动化化学反应的结合正开启新的可能性[123–126]。

这种集成系统，被形象地称为“移动机器人化学家”。移动机器人化学家通过机器学习算法处理大

量文献数据，能够独立设计和执行研究计划，实现科学研究的自动化。 

2019年，C. W. Coley等[26]报道了一个专门针对有机合成的先进机器人平台。该平台能够自动分

析目标化合物的潜在合成路径，并执行流动合成操作，尽管在实验参数的最终设定上仍需人类化学

家的介入。该平台已成功应用于多种目标化合物的合成，包括那些需要精确立体化学控制的复杂分

子，如(S)-华法林、沙非酰胺、喹那普利和塞来西布。 

2020年，B. Burger等[127]介绍了一种具备自主移动能力的机器人，它利用激光扫描和触觉反馈技

术进行定位，能够执行与人类实验员相媲美的精细实验任务。该机器人系统集成贝叶斯优化算法，

在人类化学家提出催化剂活性相关的假设后，机器人能够独立优化实验变量，以获得高活性的催化

剂。 

2022年，Q. Zhu等[128]报道了“Chemputer”机器人系统，它通过集成的文献阅读能力，能够自动

完成从假设提出到实验执行再到结果分析的科研流程。Chemputer由三个核心模块构成：机器阅读模

块负责自动解析科学文献，提取化学知识；移动机器人模块负责根据预设方案执行化学实验；计算

脑模块负责理论计算和构建基于物理和理论的预测模型(图5)。该系统在多项科研任务中的成功应

用，证明了其在自动化化学研究中的潜力。 

 

 
图5  AI化学家“Chemputer”的组成(A)和工作流程(B) 

基于CC BY协议引自Z. Qing等，2022 [120] 



大 学 化 学 Univ. Chem. 2025, 40 (1), 214 

2023年，T. Ha等[129]报道了“Synbot”机器人，它能够独立进行合成规划和批量反应器实验，自

主收集实验数据，并优化反应流程以提升转化率。Synbot的设计分为三个层次：人工智能软件层负

责主导合成规划，包括逆合成分析、实验设计和优化；机器人软件层负责将合成方案转化为可执行

的机器人命令；机器人硬件层则在模块化实验室中执行具体的实验操作。 

机器人化学家为当前化学研究范式带来了革新。机器人化学家高效且自动化的文献阅读、实验

规划、实验执行能力使人类化学家有机会集中精力于更加抽象而创造性的研究，是化学研究自动化

的重要发展方向。 

 
4  展望 

本文探讨了机器学习技术在化学领域的应用，包括有机合成设计、机器学习势、异相催化以及

核磁共振谱解析。尽管本文已经覆盖了多个应用实例，但由于篇幅和主题的限制，仍有一些相关研

究未能讨论，如周期性结构的处理和预测[130–135]、光谱预测[136,137]、化学知识模型[138]以及电子结构

计算[139,140]等。 

尽管机器学习在化学领域的应用充满希望，但也面临一些挑战。当前，化学领域的工作者可能

对机器学习算法不够熟悉，这可能导致即使面对高度相关的工作，也难以准备出适合机器学习分析

的数据集。此外，机器学习作为一个快速发展的跨学科领域，其技术的快速迭代和对计算机能力的

需求，对化学研究人员而言是较高的入门门槛。 

展望未来，我们有理由相信机器学习将变得更加智能化、泛用化和用户友好。机器学习的进步

可能会在多个方面超越传统的化学研究方法，成为化学研究的新范式。通过综合运用多种机器学习

算法，如化学知识模型、原子模拟和实验规划，将显著提升化学探索的速度和数据质量，加速科学

发现的进程。最终，人类化学家的角色将转变为更加集中于创新思维和战略规划，与机器学习的优

势形成互补，而非简单的竞争关系。这种协同合作将极大提升研究效率，产出更多突破性的科研成

果。 
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