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最近，在世界各地几个实验室开展的精心设计的原理

验证实验让人们得以一瞥未来。在未来，由人工智能引导

的高通量自动化实验室可能会强化新材料（如清洁能源技

术材料）的发现过程。而在化学工程领域，利用人工智能

来辅助合成规划和性能，为科学家提供了这样一种前景：

他们只需要一个想法和一个互联网连接，就可在最先进的

远程实验室里生成新分子。

2020 年 8 月，国际商业机器公司（IBM）宣布推出

RoboRXN化学实验室，让人们看到了将人工智能和实验

室自动化结合起来的潜力[1]。该系统既可提供化学配方

来生产目标有机分子，还可以通过市售的硬件，如 IBM

的演示器将这些分子自动合成。该演示器由位于瑞士

Füllinsdorf 的 Chemspeed Technologies 公司制造，是一种

Flex自动合成工作站（图1）。

最好将RoboRXN分为两部分进行考虑，即合成器硬

件以及经化学合成实验程序训练的人工智能算法“大

脑”，其中化学合成实验程序基于自然语言处理进行机器

学习，从大约100万项专利中提取有用程序。该处理过程

甚至可以将用英语编写的非结构化实验程序转换为进行这

些实验所需的结构化步骤，包括振荡、搅拌和加热等步骤

[2-3]。该系统的人工智能还可以预测复杂有机化学反应

的结果[4]。

重要的是，对于有兴趣设计和合成某些新的有机分子

的科学家，该系统可以建议逆合成路线。换句话说，用户

告诉它需要什么分子，系统就会提供生产这种分子的各种

实用配方选择，主要提供用市售原料进行反应的配方。

IBM已经通过其云应用程序——RXN化学实验室将这一

见解与人们无偿分享。位于瑞士苏黎世的 IBM欧洲研究

中心的加速发现实验室（Accelerated Discovery at IBM Re‐

search Europe）的负责人Teodoro Laino说道：“挑战在于，

你能否通过收集过去200年的所有知识，训练出能够预测

分子合成的模型，同时将这些知识转化为可由商业自动化

硬件执行的指令？”

RoboRXN的原理验证实验表明，从本质上讲，这是

可以做到的。首先，RoboRXN将化学配方转换成机器可

读的指令，然后由一个能合成所需分子的自动化实验室执

行该指令。那么，现实生产中该如何应用这样的系统？

Laino说道：“对这种系统感兴趣的主要是制药领域，近年

来，制药领域的化学品制造环节普遍外包。目前，越来越

多的制药企业开始关注由自己来制造化学品。有了人工智

能组件，科学家无需像以往那样必须花费几十年时间去开

发某种化学品，自动化硬件的出现，使得各种流程的作业

时间扩大到每天24 h。”

图1. IBM的RoboRXN化学实验室系统合成分子的实时照片。在图的左

下方，可以看到自动合成工作站6个反应室中的几个。右边带着蓝色瓶

盖的是装有配料的广口瓶。来源：IBM RoboRXN for Chemistry，经许

可。
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另一种实现人工智能机器人实验室的方法是实现研究

和仪器的自动化。在2020年3月的一次论证报告中，英国

利物浦大学的化学教授兼材料创新公司（Materials Inno‐

vation Factory）主任Andrew Cooper领导的一个团队，利

用德国奥格斯堡库卡公司（Kuka）生产的灵巧移动机器

人，研究用水生产氢气的新型光催化剂（图 2）。该机器

人自主运行了 8 d，完成了 688项实验，每项实验分批进

行，分16批次，测试了由10种不同的化学溶液组成的混

合物，其中包括一种催化剂、两种表面活性剂和三种染

料。随后用气相色谱法对每项实验进行评价，以确定实验

效能[5]。Cooper说道：“在这个自动化机器人之前，学生

每天只能亲手做一项实验。虽然出于安全考虑，这个机器

人运行较慢，但它就像终结者——它永远不会停下来。它

一周工作7 d，一天工作24 h，一次做16项实验。”

Cooper表示，能处理如此多的变量是机器学习的独

特优势。因为这个实验的“研究空间”包含了近1亿种可

能的成分组合，该自动化系统采用贝叶斯优化算法来评估

每个实验的结果（此处指实验中氢的产量），然后决定在

下一批中试验哪些成分的混合物。当系统发现某种组合效

果好时，它会尝试优化该组合，同时继续寻找“研究空

间”中其他领域的成分。Cooper说道：“对于人类来说，

在优化的同时进行新的尝试是非常困难的。它的维数太高

了，人类的大脑甚至无法将其概念化。”他表示，人类化

学家倾向于一次测试一个变量，而这种人工智能方法恰恰

相反，它一次就能改变所有变量，每批实验都对其机器学

习模型进行改进。实验结果表明，光催化剂混合物的活性

是初始配方的6倍[5]。

Cooper表示，自动化研究的一大好处是，使提高实

验室空间的处理能力变得更容易。“每个月我们都要增加

一个新站点，以使我们的实验室空间变得更加复杂。目前

我们正在研究X射线衍射。这项研究很重要，因为它可以

帮助我们确定材料的结构——不仅仅是材料可以做什么，

更重要的是材料是什么。”Cooper 400 m2的实验室现在有

两个机器人，还有两个正在订购中，所有这些机器人都可

以作为一个团队一起工作。

加拿大不列颠哥伦比亚大学的研究人员也开发了一个

由人工智能驱动的自动化材料科学平台，该平台旨在加速

发现用于清洁能源技术的先进材料[6]。该“自动驾驶”

机器人平台名为Ada，无需人工监督即可生产和测试新型

薄膜材料（图 3）。在一项旨在最大化钙钛矿太阳能电池

中常用的电子-空穴传输材料的载流子迁移率的实验中，

Ada通过制备三种溶液（包括氧化剂和掺杂剂）的混合物

来制备薄膜[7]。该系统以掺杂剂的相对浓度和退火时间

作为输入变量，将这些混合物沉积到玻璃基板上，然后对

其进行退火。退火后，自动测量每个样品的电学和光学特

性。每个实验周期需要20 min。试验结束后，该系统采用

贝叶斯优化方法自行决定接下来要尝试的变量组合。Ada

确 定 最 佳 钴 浓 度 和 退 火 时 间 用 了 35 个 循 环 （约

12 h）[7]。

图3. 哥伦比亚大学的Ada机器人实验室平台是一个“自动驾驶”系统。

该系统旨在加速用于清洁能源技术的新型薄膜材料的研发。中间左侧的

浅色柱子顶部有一个铰接式机械臂。它前面的黑色柱子是一个基板存放

架，正中间右侧的浅色圆柱体是旋涂仪。来源：UBC，经许可。

图2. 英国利物浦大学Cooper小组实验室运行中的“自动化研究员”。库

卡移动机器人（KUKA Mobile Robot）可在 82 cm范围内自如移动。该

机器人通过结合激光扫描和触摸反馈确定自身的位置，从而进行精确定

位。出于安全考虑，它移动缓慢，但与人相比，该机器人系统做实验的

速度很快，因为它做实验是批量进行的，且“思考速度如闪电般快”，

Andrew Cooper教授说道。来源：Andrew Cooper，经许可。
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与Cooper实验室中的机器人一样，Ada通过将人工智

能与自动化结合起来，成功实现了在广阔的实验空间中快

速导航。Ada项目经理Amanda Brown表示，Ada背后的

加拿大团队目前有6个这样的平台，用于开展6个不同项

目，其中一个旨在开发二氧化碳电解槽，以提高直接从空

气中捕获碳的效果。首席研究员兼不列颠哥伦比亚大学化

学以及化学与生物工程学教授 Curtis Berlinguette 说道：

“这是一项集很多学科知识于一体的工作。我们的平台是

由机电工程师、机械工程师、化学家、材料科学家、程序

员和机器学习专家共同搭建的。”

尽管这项工作前景不可限量，但人工智能驱动的机器

人实验室在导航方面仍然存在许多限制。美国马萨诸塞州

剑桥市麻省理工学院的化学工程学助理教授兼药物发现与

合成机器学习联盟（Machine Learning for Pharmaceutical

Discovery and Synthesis Consortium，由麻省理工学院与13

家生物制药和化学公司组成）成员 Connor Coley 说道：

“总的来说，该领域的发展使得与更宏伟的目标所对应的

更加困难的问题开始得到解决，但我感觉我们已经陷入这

个概念验证阶段很长一段时间了。”Coley表示，自动化需

要应对一系列挑战。Coley的工作包括将人工智能驱动的

合成规划与机器人自动化结合起来，用以生产药用化合物

[8]。“如果你的实验规模不是很小，那么放热反应就是一

个问题。作为一个团队，我们在机器人分配固体药剂方面

的工作仍然相对较差。一些反应性固体粉末往往会结块，

因此准确分配这些粉末并精确称出特定质量的粉末仍然是

一个问题。”

在 IBM的RoboRXN化学实验室中，该团队目前使用

的硬件无法执行多步骤化学过程中经常需要的那种纯化。

Laino说道：“如果你想净化某个化学试剂，就必须把它从

循环中取出以完成净化，然后重新启动自动化过程，这对

整个化学合成的性能有很大影响。”

如果这些挑战以及许多其他挑战在未来几年可以得到

解决，人工智能驱动的机器人实验室不仅可以提供高通量

的化学和材料研究，还可以进行更具创新性的研究。Coo‐

per说道：“我有时太过于强调利用人工智能驱动机器人进

行研究的速度，这不是重点。我们的根本目标始终是着眼

于我们根本无法看到的事物。因为自动化的增强率如此之

大，所以我们应该大胆进行一些猜测。”

然而，基于远程访问和扩展的组合，Laino 对 Ro‐

boRXN的未来的想象与其他人不同。“想象有一个大仓

库，那里不是一个装满计算机的大数据中心，而是按照要

求进行化学反应的机器人。突然，你看到了将这项技术应

用在化学等领域的潜力。这场革命肯定需要一些时间，但

这将极大地改变我们看待和研究化学的方式。”
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