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全球能源危机和气候变化迫切需要发展高效、清洁的能源转换技术。氢析出反应

（HER）对于水分解和化学储能至关重要，其依赖于高活性且成本效益高的电催

化剂。虽然铂和钯等贵金属表现出优异的HER性能，但其稀缺性和高成本推动了

对经济替代品的探索。由五种或更多主要元素组成的高熵合金（HEAs）因其独特

的机械和催化性能，已成为亚纳米尺度上有前景的电催化剂候选材料。然而，优

化高熵电催化剂（HEEC）的成分极具挑战性，因为其成分空间是巨大且多维的。

像从头算模拟这样的传统方法计算成本过高，通常每个成分需要数千次计算。现

有的数据驱动方法，包括传统机器学习和图神经网络（GNNs）等深度学习模型，

要么缺乏处理复杂系统的灵活性，要么需要不切实际的大型数据集。此外，HEEC

空间中大多数成分表现出较差的催化活性，使得穷举采样效率极低。这催生了一

个关键需求：需要一个有针对性的、数据高效的框架，能够智能地探索成分空

间，快速识别高性能HEEC，而无需巨大的计算开销。

技术

本发明提出了一种新颖的集成系统和方法，将主动学习（AL）与深度生成图模型

相结合，以高效发现最优的高熵电催化剂成分。核心创新是一个迭代的、闭环的

框架，能够战略性地减少所需的密度泛函理论（DFT）计算。该系统采用了几个

相互关联的模块。基于初始DFT数据集训练的原子图注意力网络（AGAT）模型作

为一个原子间势函数，其本身尊重物理对称性（平移、旋转、置换）。该AGAT模

型对新的候选成分进行氢吸附自由能（ΔG(H)）的高通量预测，这是HER活性的

关键描述符。然后，一个条件生成对抗网络（CGAN）模块以这些预测的ΔG(H)值

为条件，生成新颖的、假设的成分，这些成分偏向于与优异HER性能（接近

ΔG(H) = 0 eV）相关的成分空间区域。这些AI生成的成分的一个子集通过高通量

DFT模拟进行验证，其结果用于扩充训练数据集。最后，一个k近邻（KNN）分类

器对验证后的成分进行分类，以确保下一轮AL迭代中候选池的多样性。一个协调

模块负责编排整个循环。该系统的主动学习机制将计算资源仅集中在最有希望的

成分区域，从而能够以据报道仅为先前方法所需数据集规模四分之一的数据量发

现高性能催化剂。
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使用主动生成图学习调整高熵电催化剂成分的系统与方法

显著降低计算成本： 与先前工作相比，主动学习框架识别高性能候选成分所需

的DFT计算量大幅减少（例如，数据集规模仅为四分之一）。

数据高效： 集成了AGAT模型，无需大量特征工程即可捕获原子相互作用，从

而能够从小型数据集中有效学习。

备注
IDF:1720

IP状态

已申请专利

•

•

4

https://scholars.cityu.edu.hk/en/persons/shijun-zhao(b956b94f-a138-4df9-880b-f82528cb3ecb).html
https://scholars.cityu.edu.hk/en/persons/shijun-zhao(b956b94f-a138-4df9-880b-f82528cb3ecb).html
https://scholars.cityu.edu.hk/en/persons/shijun-zhao(b956b94f-a138-4df9-880b-f82528cb3ecb).html
https://wcms.its.cityu.edu.hk/kto/?sc_itemid=%7BC160E4AC-340C-4B52-BF52-D39E9C3DCB32%7D&sc_mode=preview&sc_lang=zh-CN&sc_site=KTO
https://wcms.its.cityu.edu.hk/kto/?sc_itemid=%7BC160E4AC-340C-4B52-BF52-D39E9C3DCB32%7D&sc_mode=preview&sc_lang=zh-CN&sc_site=KTO
https://wcms.its.cityu.edu.hk/kto/?sc_itemid=%7BC160E4AC-340C-4B52-BF52-D39E9C3DCB32%7D&sc_mode=preview&sc_lang=zh-CN&sc_site=KTO
https://wcms.its.cityu.edu.hk/zh-cn/kto?sc_site=KTO


应用

定向探索： CGAN模型以期望的催化性能为条件，智能地生成新颖成分，避免

了对广阔成分空间的随机或穷举采样。

自动化、模块化工作流程： 系统自动化了从数据生成、模型训练到候选验证和

数据集扩充的整个过程，最大限度地减少了人工干预。

高预测精度： 训练好的AGAT模型在预测总能量和原子力方面具有高精度，为

昂贵的DFT计算提供了可靠的替代方案。

可推广性： 模块化设计允许该框架扩展到优化HER以外的其他材料性能和催化

反应。

加速发现高性能电催化剂，用于氢析出反应（HER）、氧还原反应（ORR）和其

他清洁能源转换过程。

高效优化高熵材料成分，用于催化以外的各种应用，包括具有定制机械性能的

结构材料和合金。

开发具有成本效益的催化剂配方，通过部分替代识别出能最大限度减少昂贵贵

金属（如Pt、Pd）使用的最优成分。

集成到计算材料设计平台中，用于自动化、高通量筛选新型无机化合物和复杂

合金。

通过微调元素浓度和吸附物-表面相互作用来增强现有材料性能，以适应特定的

工业条件。
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