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Abstract 

在量子物理學中，密度泛函理論一般用於計算分子性質，但即使對於結構簡

單的小分子，其計算速度也很慢。本計畫的第一部分旨在開發一種基於機器

學習的方法，利用大分子數據庫來分析分子。具體來說，我們構建了定制的

圖神經網絡來預測12種常見的分子特性，並使用Adam優化算法在QM9數據

集上訓練我們的圖形神經網絡。初步研究顯示我們的模型在與其他利用量子

力學知識和複雜幾何約束的高級模型具有一定的競爭力。當我們建立了一台

能夠基於分子結構來推估分子特性的模型後，本計畫的第二部分旨在開發一

套元啟發式方法來組裝從未被發現過的或是推薦已存在但未更深入研究的

分子，它的某些我們感興趣的分子特性是最佳的。我們在這套SIB方法中特

製了新的MIX操作，其中包括EXCHANGE和MUTATION操作，用以配合化

學反應的複雜性和分子結構的限制，以致所產出具有興趣特性的分子，其最

佳化能夠涵蓋大多數有機分子，而且這些分子可以在現實中人工發現或組

裝。 

※ 茶 會：上午10：10開始。 


