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江俊在机器化学家实验室里调试操作指令。 张大岗 /摄

放眼全球，在机器化学家领域，目
前只有英国格拉斯哥大学和中国科大
实现了自动化文献阅读功能、英国利物
浦大学和中国科大实现了机器人可移
动性。最为重要的是，国外同行研发的
同类产品均未实现文献调研、合成、表
征、测试、数据处理全流程，可进行的研
究类型较为单一，离智能化尚有差距。
“这说明我国的机器化学家研发

与国际同行处于并跑阶段，并在某些
方面具有领跑优势，发展潜力巨大。”
江俊说。

从机器化学家的成功经验看，罗毅
认为，未来可以将科学工程化，把优秀
科研人员聚集在一起，以机器为载体，
以数据为要素，做有组织的科研。

罗毅表示，他们的目标是迅速扩大
机器化学家这一技术平台的规模，增强其
能力，建成世界上最好的“化学医院”。
“我们希望可以扩大平台规模、多

地联动，建成不同形态的智能机器人，

比如天上飞的、地上跑的、桌面微操作
的机器人，日均完成万次以上化学实验
操作，满足航空航天、医疗卫生、材料科
学、化工原料、生物医药等领域的研发
需求。”

目前，研发团队正在赋予机器人对
化学过程的感知、预判能力。“比如，赋
予机器人谱学智能。以前是训练机器人
如何做实验，现在希望机器人通过谱学
智能直接看到微观世界的变化，这样就
能够更快地预判化学变化，超越人对实
验的理解。”罗毅说。

罗毅期待更多科研人员将重要的
科学问题放到机器化学家这个平台上，
以提高科研效率、产出更多新成果。
“我们处在一个技术快速迭代的时

代，要主动拥抱新技术，以积极开放的
心态迎接世界的变化。”罗毅这样阐述
团队的终极目标：创造出具备创造力的
智能化学家，及早形成数据与智能驱动
的化学研究新范式。

在人们的传统印象里，在实验室搞研究的都是穿白大褂的科研人员。但在中国
科学技术大学（以下简称中国科大）机器化学家实验室里，却是另一番景象：这里没

有一个人，只有动作灵活的机器人在操作台之间来回穿梭，伸出机械手臂配制试剂。
它不仅能够做实验，还会自主设计实验步骤和方案。

这款全球首个集阅读文献、设计实验、自主优化等功能于一体，覆盖化学品开
发全流程的机器化学家平台，被科研人员形象地称为“机器化学家”。

实验室负责人、中国科大化学物理系教授江俊介绍：“从数百万种材料的可能

组合中找到最优解，科研人员也许一生都做不完；有了机器化学家，可能只需要一两
周时间。”

机器化学家融合了大数据、人工智能和自动化的强大优势，为化学这一传统学
科提供了新的研究范式。

那么，这款如此聪慧的机器化学家是如何诞生的？时任中国科大化学物理系执
行主任、现任中国科大合肥微尺度物质科学国家研究中心主任罗毅说：“这是天时、

地利、人和的结果。”

2011年底，江俊决定回国加入中国科大，与他在瑞
典皇家理工学院攻读博士学位的导师罗毅再次携手。

两人都从事理论和计算化学方面的研究，但各有侧
重。罗毅主攻解析高分辨单分子化学成像，江俊则更关
注材料设计和微观机理的研究。

2013年底的一天，罗毅与江俊一起出差。在路上，罗
毅抛出一个问题：基于独立事例的理论计算，虽然符合传
统研究范式，但效率太低。有没有可能通过大数据技术
提高效率？

江俊经过调研后发现，我国严重缺乏科学数据的积
累，在学术上非常被动。
“我们做了大量研究工作，但最终成果发表在外文期

刊上。引用这些论文数据时还得花钱买，并且只有访问
权，不允许大量下载。”江俊认为，要用好大数据技术，必
须首先建立数据系统。

从 2014年起，江俊带领学生收集教科书、论文、专利
中“沉淀”的化学经验和知识，用 3年搭建起“中国人自己
的化学材料大数据库”。

有了足够的数据后，接下来的问题就是如何使用。
在技术上，人工智能是处理大数据最好的手段。然而，这
对罗毅、江俊而言是一个全新的工具。

不懂就学，知难而上。他们以自己熟悉的谱学、催化
为抓手，应用人工智能方法开展研究，取得了良好的效
果。值得一提的是，江俊发现的多个功能强大的描述符，
被《科学》杂志两次专文推荐。
虽然融合了人工智能技术，但如何用大数据解决实

际的化学问题，依旧是个挑战。“因为数据本身缺乏知识
逻辑的关联。”罗毅说。

2017年的一天，罗毅想到一个好点子：可否借助本
校两位教授在发光材料、催化剂领域的深厚积累，将他
们的知识与大数据库融合？

他激动地将江俊叫到办公室，说：“你把张国庆、
熊宇杰发表的论文全部读一遍，这样就能形成一个
‘张国庆大脑’、一个‘熊宇杰大脑’。研究发光材料
时，就调用‘张国庆大脑’；设计催化剂时，就调用‘熊
宇杰大脑’。这样一来，我们这些化学知识不足的人
也可以用好数据了。”

就这样，江俊和同学们一起对海量文本数据进行人
工标注，逐步赋予计算机自主阅读并分析文献资料的能
力，仅用两年就成功培育出一颗“化学大脑”。
“化学大脑”有了，下一步就是想办法给大脑配上可

以实际操作的“双手”。
2020年，英国利物浦大学安德鲁·库珀团队建造了

世界首个移动机器人实验员。研读完他们发表的相关文
章，江俊信心满满地对罗毅说：“我们不但可以让机器人
做实验，还可以给机器人配上‘化学大脑’。”

同年，在中国科大的一次交叉学科论坛上，江俊认识
了该校信息科学技术学院从事机器人研究的副教授尚伟
伟，两人在联手研发机器化学家上一拍即合。

于是，在江俊的带领下，他们迅速组织了一个青年团
队，夜以继日协同攻关。

2021年 12月，全球首个数据智能驱动的机器化学
家，终于在中国诞生了。它融合“化学大脑”，集成了两台
移动机器人、19个智能化学工作站和高通量计算系统，
覆盖科学研究方法论全流程。

2022年 9月，相关研究成果发表在《国家科学评论》
上。审稿专家如此评价：这款机器化学家的“机器人系
统、工作站和智能化学大脑都是最先进的”，“将对化学
科学产生巨大影响”。
“机器化学家不是某天一拍脑袋就能做出来的。”罗

毅说，“这是我们与时俱进、吸纳新知识、利用新技术解
决问题的过程，也是持续进行科研探索的必然结果。”

和机器化学家一样年轻的，是研发
团队———其成员以朝气蓬勃的“90后”
“95后”为主。

“这群年轻人做出的东西比我想象
的好得多，每一步的研究结果都超出预
期。”罗毅说。

例如，在早期的数据采集工作中，
还是中国科大少年班学院本科生的肖
恒宇、霍姚远、冯超就表现出超强的研
发能力。

刚开始，罗毅、江俊定期开讨论
会，为学生们提供指导。但在讨论会
上，他俩发现很多时候根本插不上话。
之后经常出现的场面是，学生热火朝
天地讨论，老师在一旁安静地听、欣慰
地看。
“不得不承认，信息科学时代，年轻

人比我们的感觉更敏锐、理解力更强，
他们的思维方式早就‘数字化’了。”于
是，罗毅与江俊达成一致———把最重
要、最困难的事情交给年轻人去做。

结果证明，他们的决定是对的。
在机器化学家创建中，除了搭建数

据库外，肖恒宇还自学计算机软件，开发
出操作系统 1.0版本。该操作系统既符合
化学实验的操作习惯，又能发挥机器人的
自动化优势，还能嵌入智能模型。

近期，肖恒宇又将操作系统升级到
2.0版本，实现了硬件即插即用、模型普
适迁移和操作云端共享。

专业工程师看了该架构都惊叹不
已：“类似的框架只在西门子智能实验
室看到过，只有经验丰富的工程师团队
花费很高成本才能开发出来。”

人工智能领域有一句话：有多少智

能，背后就有多少人工。
培育“化学大脑”最重要的是赋予

计算机理解物质的能力。当时，正在读
硕士研究生的张百成，没日没夜地标注
了几个星期，文献读得头昏脑涨，但完
成的工作量微乎其微。

后来他改变“打法”，找了多位有专
业背景的同学联合作战。他们一起构建
化学词典、整理反应数据，很快设计出
第一代文献阅读系统，得到了第一批高
质量的标记数据。
“95 后”赵路远结合本科学的电

子工程知识，主攻化学工作站改造。
她记得，与师弟曹嘉祺一起编写固体
进样仪器的驱动程序时，由于信息掌
握不充分，无法准确理解并调用仪器
接口。他们多次咨询国外厂商和代理
商，得到的回应都是“无可奉告”“商
业机密”。
“后来，我们花了 3个星期，重复做

了 3000次发送信号、等待反馈和记录
响应实验，逐步逆向试出底层控制逻
辑，成功实现了对机器人的远程控制。”
赵路远说，国外厂商反过来主动联系他
们，想购买他们研发的驱动程序。

类似这样的事，在机器化学家项目
攻关中并不鲜见。

令江俊欣慰的是，这群年轻人从不
以专业限制自己，而是主动学习、迎难
而上，想方设法解决问题。

眼下，这群学生已成为实验室的骨
干，各有各的绝活儿。其中，肖恒宇正在
设计集中式大规模机器科学家平台，张
百成在赋予机器人谱学智能，赵路远在
探索适配产业应用的化学工作站。

从“试错”到“智能创造”

机器化学家来了
姻本报记者 王敏

表现：科研能力超强4
数千年来，人类在化学领域不断解锁物

质世界的奥秘，制造出许多令人惊叹的物品
和材料。

然而，化学又是一门需要一点“运气”的
学科。能产生反应的物质有很多，不同的量会
带来不同的结果。更关键的是，反应釜完全是
个“黑箱”，里面会发生什么、过程如何，在很
多情况下是无法计算和计量的。

因此，在化学领域总有一些“无心插柳”
的成果，也有一些“徒劳无功”的无奈。得到想
要的结果，可能需要很长的时间。

机器化学家的诞生有望改变这一状况。
江俊介绍，机器化学家通过机器人精准

的自动化操作能力，可以“不知疲倦”地执
行任务。与此同时，“化学大脑”同步进行量
子化学仿真模拟，再融合理论大数据和实
验小数据产生具有预测能力的人工智能模
型，最终得到算法预测、验证全局最优的实
验配方。
正是这种理实交融的研究范式，能够从

数百万种可能的配方中迅速识别最佳组合，
极大加速了新物质的发现过程。

江俊以创制“高熵非贵金属产氧催化剂”
为例，展示机器化学家的超强能力。

高熵材料具有高混乱、高无序、高复杂度
的特点，能提高能源电池的稳定性，对新能源
发展非常重要。如果按照以往的方法，科研人
员要从 29 种非贵金属元素中选出 5 种进行
超过 55万种配比组合，“试错”研究可能需要

1400年。
而机器化学家通过阅读 1.6 万篇催化

论文，自主遴选出 5 种非贵金属元素，并融
合 2.5 万组理论计算数据和 207 组全流程机
器实验数据，建立并优化预测模型，将创制周
期缩短为 5个星期。

体现机器化学家强大科研能力的，还有
一项基于火星陨石的催化剂研究。

一直以来，火星移民是人类的梦想。实现
这一梦想，首先要解决火星大气中氧气缺乏
的难题。

就在前不久，机器化学家利用火星陨
石成功创制出实用的产氧电催化剂。该成
果在《自然 - 合成》发表后，引发了很大反
响。《自然》网站相关文章认为，此项研究
“为火星探测和地外文明探索提供了新的
技术手段”。

江俊介绍，如果用人工方式做实验，以 5
种不同的火星矿石作为原料，有超过 376万
个配方的排列组合。按每个实验验证至少 5
小时计算，找到最佳配方可能需要 2000年。
而机器化学家只用了 5 个星期就做完了实
验。给出的优化后催化剂配方，可以提供足够
的氧气。

江俊等人亲切地把机器化学家命名为
“小来”，意味着开启未来物质科学探索的新
纪元。它与人类智慧的结合将创建物质科学
全新的可能，引领人类在星辰大海中不断拓
宽知识的边界。

创造出这样一位能阅读、能思考、能实践、
能最终解决问题的机器化学家，并非易事。

江俊认为，这主要得益于中国科学院集
成攻关的传统和中国科大宽松的科研环境、
多学科交叉的优势。

他回忆，大数据模型建立后，需要在实验
中进一步验证，这意味着更大的投入。

2021年初，中国科学院发布了当年基础
前沿和关键核心技术中的重大科学问题清
单，“数据驱动的化学、材料和生物科学的机
器科学家”是 46个项目之一。

江俊鼓起勇气，决定“揭榜挂帅”。很快，
他的项目申请获得通过。从 2021 年到 2025
年，中国科学院将拿出 2000 万元经费，给予
江俊团队连续 5年的稳定支持。

也是在 2021年，江俊向中国科大提交了
一份“‘双一流’学科重点项目建议表”。学校
研究后，给予 1000万元经费支持。同时，中国
科大合肥微尺度物质科学国家研究中心、化
学与材料科学学院出手相援，为研发团队提

供了研发场地、调配了研究设备。
“这种快速决策、快速支持、快速拨款的

响应机制给了我很大激励，也为研究提供
了及时、充分的保障。在人工智能领域，技
术迭代速度极快，一步落后就会步步落
后。”江俊说。

中国科大还有一个天然优势：这里会聚
了不同学科背景的科研人员，他们可以优
势互补、协同攻关，更加快速地把构想变成
现实。

例如，机器人是整个平台中的重要一环。
当初，尚伟伟与江俊商量后，愿意改变团队的
研究方向，专门研发实验机器人。

安德鲁·库珀在参观机器化学家实验室
时，最羡慕的就是江俊他们拥有自己的机器
人研发团队。江俊颇为自豪地说：“化学机器
人指令集的每一行代码都是我们团队自己写
出来的，如果要做一个新的动作，可以随时调
整代码。安德鲁·库珀则必须请公司改代码，
因为他的机器人是买来的。”

地利：多学科交叉的优势2

研究团队在控制室分析电催化机器实验数据结果。 张大岗 /摄

人和：年轻团队的助力3

天时：科研发展的必然1

目标：数据与智能驱动的化学研究新范式5

机器化学家“小来”在做实验。 中国科大供图


