
从机器学习到计算化学

带来的技术革命波及甚广，然而将机

器学习正确地引入到计算化学并不是一

件容易的事情。报告人将机器学习分别与多尺度量

子力学/分子力学方法、量子-经典混合非绝热动力

学方法相结合，提升了现有计算方案的精度和效率；

针对不同化学问题设计了不同类型的机器学习描述

符，分别对非线性光学晶体的倍频特性和有机小分

子的溶剂化自由能进行预测，为开展化合物的高通

量虚拟筛选提供了新的计算工具。
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报告人：申 林，北京师范大学化学学院教授，博士生导师。

2012年在北京师范大学获得博士学位，2012-2018年在香

港大学和美国杜克大学从事博士后研究，2019年入选海外

高层次人才计划；从事理论与计算化学领域的研究工作，主

要发展和实现适用于复杂化学体系的计算方法，包括非绝热

动力学模拟、机器学习等。探索各类化学反应特别是光电功

能材料的微观机制。
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