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以机器学习为辅助的新手段在加速探索和设计具有特定目标

物性的材料等方面日益展现出强大的预测性和高效性。贝叶斯优化方法一

种基于机器学习算法而无需计算梯度的全局优化方法，它不仅在机器学习

模型的调参方面有广泛的应用，而且逐渐被引入材料研究领域应用于功能

性材料搜索和设计、晶体结构搜索和预测、物理模型参数优化和实验条件

设计等方面。该报告将介绍贝叶斯优化算法的基本框架和相关程序，随后

将展示该算法在加速材料的原子结构、热电材料的化学成分设计以及辅助

过渡金属氮化物薄膜制备实验参数的优化等方面的成功应用。
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