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王磊2006年本科毕业于南京大学，2011年在中国科学院物理研究所获得博士学位，此后在苏黎世联

邦理工学院从事计算量子物理的博士后研究，2016年加入中科院物理所工作。主要研究方向是机器

学习与量子多体计算的交叉领域。

CrystalFormer

王磊
中科院物理所

大自然偏爱对称的晶体结构。晶体空间群量化了自然的这种归纳偏置，从而显著简化了晶体材料

的可能空间。CrystalFormer是一种融合了空间群对称性和自回归Transformer的晶体生成模型。

它压缩内化已知的晶体材料数据库，以神经网络参数表达固体化学知识；以神经网络激活反映材

料空间的联想能力；以概率模型似然函数描述化学直觉。和用于文本、图片和视频生成的人工智

能模型一样，CrystalFormer可以直接生成“以假乱真”的晶体材料。但不同的是，晶体材料真的

有可能被合成出来，并且对人类文明有用。

考虑到空间群对称性，晶体有一种“意料之外，情理之中”的序列化离散表示。这源于自然界中

的两张表格：量子力学所确定的元素周期表和群论所确定的230个空间群的Wyckoff位置表。为了

构建某种晶体，我们只需要从元素周期表中挑选原子，并把它们依次放入Wyckoff位置中。

CrystalFormer利用自回归Transformer学习这种晶体语言，从而探索自然界中可以存在，但还没

被发现的晶体材料。
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