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重点支持方向一：多模态谱学智能与物质自主创制研究
研究内容：依托实验室智能化学实验中心的机器化学家平台，面向蛋白质、高分子、框架材料等复杂体系，开展多模态谱学智能方法、谱—构—效关联与物质自主创制研究。融合谱学、结构、性质及实验条件等多源信息，研究谱学信号编码、多模态表征及物理规则约束下的关联建模方法，构建多模态谱学模型，支撑结构解析、多功能属性预测、反应状态识别与化学演化预测等任务。探索谱学感知、大模型推理、领域模型预测与机器人实验的协同机制，通过理论—实验迭代验证科学假设、揭示构效关系、优化多目标设计，最终实现具有目标功能的物质自主创制。
考核指标：在多模态谱学建模、谱—构—效关联、逆向设计、功能优化或化学演化规律研究等方面取得至少1项高水平科研成果。成果须依托实验室机器化学家平台取得，体现谱学智能的方法创新或应用成效；模型与方法须通过平台数据或实验验证，涉及物质设计与创制的成果须完成关键结果的实验验证。

重点支持方向二：通用机器学习势函数的多精度学习与跨体系泛化
研究内容：依托实验室精准化学数据中心的数据资源，研究面向复杂化学与材料体系的通用机器学习势函数。探索不同精度数据的质量评价、融合与协同学习方法，利用大规模低精度数据和少量高精度数据构建高精度势函数模型。鼓励结合物理约束、主动学习和迁移学习等方法，提升势函数的预测精度、数据利用效率与跨体系泛化能力。
考核指标：训练数据主要来自实验室数据平台，如果采用外部数据需在训练前需进行数据治理，融入实验室数据平台。训练得到的通用机器学习势通过Matbench Discovery等平台评测各项指标居世界领先水平。
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