
◼ 机器学习加速催化问题研究

导论与环境配置



◼ 机器学习模型

导论与环境配置

一维机器学习模型输入：X 输出：y



◼ 机器学习模型

导论与环境配置

高维机器学习模型输入：X1，
X2，… , Xn

输出：y



◼ 机器学习预测

导论与环境配置

数据 模型 预测

通过函数拟合初始数

据进行插值

机器学习的价值就在于通过已有的数

据对未知的数据进行预测



◼ Python环境安装及代码运行环境配置

导论与环境配置

Anaconda官网：www.anaconda.com

环境变量配置



◼ 机器学习开发环境准备

导论与环境配置

第一步：新建虚拟环境

虚拟环境创建完成

第二步：必备机器学习库的安装

激活环境

机器学习库的安装

1.pip install 对应库名

2. conda install 对应库名

添加清华源



◼ 相关机器学习库

导论与环境配置

NumPy1 网址：numpy.org 用于科学计算的python库

pandas2 网址：pandas.pydata.org
用于进行大量数据处理分

析的python库

Matplotlib3 网址：matplotlib.org 数据可视化python库

SciKit-Learn4 网址：scikit-learn.org 基于python语言的机器学习包



◼ 数据库篇：Catalysis-Hub、Matarials Project、OQMD三大数据库

文献到数据：催化数据构建

催化数据三大来源

数据库

文献

实验

Catalysis-Hub

Matarials Project

OQMD

专注于催化反应数据，包括吸附能、反应能、过渡态

提供材料的晶体结构、形成能、电子结构等基础数据

适合批量材料筛选，拥有数百万结构



◼ Catalysis-Hub接口调用示例

文献到数据：催化数据构建

导入python库 API接口调用 数据获取



◼ Catalysis-Hub接口调用示例

文献到数据：催化数据构建

结果展示 相关说明

1. reactionEnergy为可执行数值性质，可用于直接分析或绘图

2. chemicalComposition、reactants、products为了说明这个反应

涉及哪些物质

3. first:5可改成更大数值或添加filter筛选条件，批量获取更多数据



◼ Catalysis-Hub接口调用示例

文献到数据：催化数据构建

数据结构

COstar": 1}
composition1

表示反应体系的组成或

表面催化剂

例如：HH-MoS2就是表示六方晶系的结构类型

HH-Ir-MoS2表示在MoS2上掺杂了Ir的体系

Reaction_energy2 表示反应的能量变化



◼ Catalysis-Hub接口调用示例

文献到数据：催化数据构建

数据结构

CHOstar": 1} COgas": 1, "Hstar": 1}

Hstar": 1}

COstar": 1}
reactants3

字典形式表示反应物及

其计数

{“CHOstar”: 1}：表示表面吸附了1个CHO*中间体

products4

{“star”: 1, “hfH2gas”: 1}：表示表面有一个空位（*），还有一个H2分子

字典形式表示反应产物

及其数量

{“COgas”: 1, “Hstar”: 1}：表示生成了1个CO气体和1个H*吸附在表面



◼ Catalysis-Hub接口调用示例

文献到数据：催化数据构建

数据结构

CHOstar": 1} COgas": 1, "Hstar": 1}

Hstar": 1}

COstar": 1}

reactants/produts 用字典表示，便于后续处理，例如可以计算H*吸附能，或者做统计分析

可以在这个基础上筛选，比如只看涉及“Hstar”的反应来研究氢吸附能



◼ Matarials Project接口调用示例

文献到数据：催化数据构建

1. 硅结构数据

2. 查找包含介电数据的条目的所有材料项目ID



◼ Matarials Project接口调用示例

文献到数据：催化数据构建

3. 所有至少包含Si和O的材料的化学式



◼ Matarials Project接口调用示例

文献到数据：催化数据构建

4. 



◼ Matarials Project接口调用示例

文献到数据：催化数据构建

5. 硅的能带结构



◼ 催化领域特征工程

文献到数据：催化数据构建



◼ 催化领域特征工程

文献到数据：催化数据构建

催化特征工程的
流程

1. 数据采集 2. 物理化学特征提取 3. 特征归一化/标准化

4. 特征选择 /降维5. 输入机器学习模型

总结：1 特征工程是催化机器学习建模的核心环节；

2 结构、电子、实验条件描述符互为补充；

3 精准描述催化体系特征，有助于提高预测准确性和可解释性



◼ 催化领域特征工程

文献到数据：催化数据构建

催化特征工程的
流程

1. 数据采集 2. 物理化学特征提取 3. 特征归一化/标准化

4. 特征选择 /降维5. 输入机器学习模型

总结：1 特征工程是催化机器学习建模的核心环节；

2 结构、电子、实验条件描述符互为补充；

3 精准描述催化体系特征，有助于提高预测准确性和可解释性



◼ 实操案例：预测析氢反应（HER）活性

文献到数据：催化数据构建

实操训练的初始数据集

来源于支持信息



◼ 实操案例：预测析氢反应（HER）活性

文献到数据：催化数据构建



◼ 实操案例：预测析氢反应（HER）活性

文献到数据：催化数据构建

详细机器学习
代码实现流程
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