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	项目基本信息

	项目名称
	智能体驱动的轻量化机器学习原子间势开发

	项目介绍
（300字以内）
	机器学习原子间势（MLIP，即机器学习力场）用神经网络拟合量子力学势能面，比密度泛函计算快数千倍，是材料模拟的通用工具；但通用大模型参数大、显存需求高，且“采样—训练—验证—迭代”流程繁琐，新手难以走通。本项目做两件事：一是轻量化——以开源通用势 MACE-MP-0 为教师模型，蒸馏与微调出小模型，在统一验证集上给出精度—速度取舍曲线；二是智能体驱动——用大语言模型智能体（工具调用＋循环决策）把“采样→训练→评估→下一步”编排为自动闭环，并与手工流水线对比。应用背景取水泥基材料、金属腐蚀界面等土木相关体系。学生将掌握 Python/ASE 模拟基础，跑通开源势训练与分子动力学，学习智能体编排，认识 AI 辅助科研的能力边界。

	预期成果
	1. 调研与复现报告：轻量化ML力场与智能体自动化的文献调研、复现报告（含精度—速度—显存对比结论）；
2. 演示案例：一段“一句话指令→自动训练小势→分子动力学验证”的最小闭环演示（录像＋中文使用说明，供后续学生复用）。

	拟招募学生
人数
	2–3人




