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一、个人申报
（一）基本情况【围绕《浙江工程师学院（浙江大学工程师学院）工程类专业学位研究生工

程师职称评审参考指标》，结合该专业类别(领域)工程师职称评审相关标准，举例说明】

1、对本专业基础理论知识和专业技术知识掌握情况

在深度学习领域，我具备扎实的基础知识和专业技术能力。我对于自然语言处理（NLP）领

域的深度学习方法有着深入的了解，包括词嵌入、循环神经网络（RNN）、长短期记忆网络

（LSTM）、注意力机制等常用技术。我能够灵活运用这些技术解决翻译或生成等任务。我对

图神经网络（GNN）也有一定的了解，可以利用图神经网络方法对材料进行建模和下游预测

。我也将通过不断关注领域内的最新进展，努力跟进和应用最新的模型和算法。

另外，在模型架构搜索方面也有一定的研究和实践经验。了解到模型架构搜索是一项复杂而

具有挑战性的任务，旨在自动化地发现最优的神经网络结构。通过阅读文献，我熟悉常见的

搜索方法，结合对自然语言生成和对化学分子的序列化方法的了解，我能设计基于模块和序

列化方法的模型架构搜索新方法。

此外，我在材料的机器学习算法、扩散模型以及材料设计的生成模型方面也有一定的实践经

验和知识掌握。在材料科学领域，我从数据表达和嵌入方法方面对晶体在深度学习领域展开

了讨论，例如掌握体素表示法和基于连续坐标的表示法等技术，了解了众多材料属性预测模

型。在材料设计方面，我了解到传统生成模型在复杂晶体空间中存在巨大的挑战，了解了生

成模型在材料设计的应用。

2、工程实践的经历

在实践中，我主要的目标是将深度学习方法应用于材料科学领域，以解决材料设计与开发中

的复杂问题。首先，从开源的大规模数据库收集想要的晶体材料数据集，由于数据质量对于

机器学习模型的训练和性能至关重要，因此通过阅读文献了解数据预处理的一些方式，同时

使用模拟计算软件对晶体进行结构优化，计算下游需要的属性信息，然后进行特征工程等。

然后，通过阅读了相关的文献和研究成果，尤其是关于材料表示和性质预测方面的内容，复

现一些先前的研究方法，加深对机器学习在材料科学中的应用的理解，从而为接下来的工作

奠定基础。通过探索模型建立的思路，选择合适的模型架构和算法，从而更好地捕捉材料性

质之间的关联性和共性，提高模型的预测性能。

我们构建的其中一个下游任务为声子力常数预测，这些力常数描述了晶格中不同原子之间的

相互作用方式，包括原子的位移导致的弹性势能变化。声子的力常数是描述晶体中原子振动

的重要参数，对于理解材料的结构、性质和行为具有重要作用，在材料科学和固体物理学领

域具有广泛的应用前景。

总的来说，这些经历不仅拓展了我的专业知识和技能，还为我未来的学术研究和工作奠定了

坚实基础。我深刻认识到机器学习技术在材料科学领域的巨大潜力。

3、在实际工作中综合运用所学知识解决复杂工程问题的案例

在当前的材料科学领域，利用深度学习方法进行晶体属性的预测已经成为一项重要的研究任

务。特别是在图神经网络等深度学习方法的应用下，能够有效地预测晶体的各种属性，如能

带带隙等。然而，尽管这些方法在某些方面表现出色，但在高维属性，尤其是电子结构（包
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括能带和态密度）的预测上却表现不佳。

我的任务目标是利用深度学习方法预测晶体的电子结构，例如能带或者态密度等，从而加速

新材料的发现和开发过程。首先，通过复现现有的图神经网络等深度学习方法，应用于电子

结构预测，发现结果表现不佳。造成这一问题的主要原因有以下几点，首先，现有模型没有

很好地捕捉到高维属性和晶体结构之间的复杂关系，其次，高维属性的建模方法需要进一步

优化，以提高预测准确性，最后，我意识到数据集的清洗工作并不充分，例如，在讨论态密

度时，应选用非磁性材料或考虑热力学稳定性较高的材料，以确保预测结果的准确性。针对

以上问题，我采取了一系列措施。首先，我对现有的深度学习模型进行了优化，引入了注意

力机制，同时在训练时候使用Ray 

tune等工具优化了模型的参数设置，以更好地捕捉高维属性和晶体结构之间的关系。其次，

我对高维属性的建模方法进行了改进，结合跳连接和归一化等方法，引入了更复杂的特征提

取层，以提高模型的准确性。最后，对数据集进行了进一步的筛选，确保数据集分布更加平

衡，从而提高预测结果的可靠性。在优化模型和数据集的过程中，也面临了一些挑战，例如

在使用对比学习或训练图神经网络时，由于输入数据相当复杂，需要考虑模型训练收敛问题

。这些问题同样可能源于数据集的质量不佳或者模型结构不够复杂，导致模型难以充分学习

数据的特征，为了解决这一问题，我们进行了反复的调试和优化工作，调整模型的超参数和

结构。经过一系列的讨论和持续优化，设计了一种基于注意力机制的预测晶体电子结构的深

度学习模型，这个模型与先前模型相比有更好的预测性能。

在材料科学领域，材料的力常数是非常重要的，因为它直接影响到材料的力学性能以及材料

在工程应用中的稳定性。力常数描述了晶格中不同原子之间的相互作用方式，包括原子的位

移导致的弹性势能变化，其中，声子的力常数是描述晶体中原子振动的重要参数，对于理解

材料的结构、性质和行为具有重要作用，在材料科学和固体物理学领域具有广泛的应用前景

。传统上，通过第一性原理来计算材料的力常数，但是这种方法通常计算量大，耗时长，且

对计算资源要求高，而且，对于复杂的结构，精确的第一性原理计算往往具有挑战性。因此

，考虑使用机器学习方法来构建力常数的预测。首先我们的目标瞄准声子数据集，在经过模

拟计算包等一些工具获取每个材料的力常数，我们的第一个难点是如何对力常数这个矩阵进

行结合材料等变性的建模，通过阅读等变图神经网络等文献，首先将力常数建模为一个超胞

内的边属性，从而构建一个等变的嵌入层。然而这个下游任务依然是相当复杂的，通过大量

的文献阅读以及对以往模型的解读和使用，构建了一个端到端的力常数预测的方法。
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（二）取得的业绩（代表作）【限填3项，须提交证明原件（包括发表的论文、出版的著作、专利

证书、获奖证书、科技项目立项文件或合同、企业证明等）供核实，并提供复印件一份】

1. 
公开成果代表作【论文发表、专利成果、软件著作权、标准规范与行业工法制定、著作编写、科技

成果获奖、学位论文等】

成果名称

成果类别 

[含论文、授权专利（含

发明专利申请）、软件著

作权、标准、工法、著作

、获奖、学位论文等]

发表时间/

授权或申

请时间等

刊物名称

/专利授权

或申请号等

本人

排名/

总人

数

备注

基于模块化和序列化自

动生成神经网络的方法
授权发明专利

2024年11

月16日
专利号：ZL 2/2  

      

      

2.其他代表作【主持或参与的课题研究项目、科技成果应用转化推广、企业技术难题解决方案、自
主研发设计的产品或样机、技术报告、设计图纸、软课题研究报告、可行性研究报告、规划设计方

案、施工或调试报告、工程实验、技术培训教材、推动行业发展中发挥的作用及取得的经济社会效

益等】
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证书号第6694621号

  发明专利证书

发 明 名 称：基于模块化和序列化自动生成神经网络的方法

发 明 人：徐仁军;许晓扬

专 利 号：ZL 2023 1 1278835.9

专 利 申 请 日：2023年10月07日

专 利 权 人：浙江大学

地 址：310058 浙江省杭州市西湖区余杭塘路866号

授 权 公 告 日：2024年02月09日 授 权 公 告 号：CN 117010459 B

国家知识产权局依照中华人民共和国专利法进行审查，决定授予专利权，颁发发明专利证书

并在专利登记簿上予以登记。专利权自授权公告之日起生效。专利权期限为二十年，自申请日起

算。

专利证书记载专利权登记时的法律状况。专利权的转移、质押、无效、终止、恢复和专利权

人的姓名或名称、国籍、地址变更等事项记载在专利登记簿上。

局长

申长雨

                                                           2024年02月09日

*2023112788359*
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专利权人应当依照专利法及其实施细则规定缴纳年费。本专利的年费应当在每年10月07日前缴纳。

未按照规定缴纳年费的，专利权自应当缴纳年费期满之日起终止。

 

申请日时本专利记载的申请人、发明人信息如下：

申请人：

浙江大学

发明人：

徐仁军;许晓扬


