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• 新材料产业是国民经济战略性、基础性产业，事关现代化经济体系建设大局。

• 中国是全球最大的材料制造及消费国之一，工信部曾指出，到 2025 年中国新材料产业
将达到 10 万亿市场规模，复合增长率达 13.5%。

•  AI技术对材料科学赋能的关注度明显上升，2020 年至 2025 年中国AI材料科学的复合增
长率预计将达 36.76%。长期来看，AI材料科学或达到万亿市场规模。

• 建设“大数据和人工智能驱动的高通量、自动化新材料、新工艺设计开发平台”顺应时代
发展需求，加快新能源、新材料以及装备制造等产业转型升级，催生新产业、新模式、
新动能提供强有力的技术支撑。

行业背景

为你写一个故事
注解
建议用最新数据，此数据位2023年的数据



➢实验通量大，效率远高于人工实验
➢全流程自动化，无人值守，全程监
测
➢数据稳定、准确
➢7x24小时远程实验，不受位置限制
➢全程可追溯、自动数据记录
➢开发成本低，价格只有人工实验的 

1/5～1/10

传统实验：以人为主，效率低下 深云Deepchem智能平台：
以人为本，降本增效

VS

➢传统的材料开发耗时费力、效率低
➢标准化流程欠缺
➢合规管理难度大
➢研发过程中产生的数据和经验，整合困难，
相关经验不容易描述
➢由于操作失误而造成中毒、火灾、爆炸等
危险

为你写一个故事
注解
建议不对操作失误方面导致的危害进行对比。



核心技术

机器人自动化技术

实现7*24 小时不间断操作，极大
提高工作效率

AI智能预测分析

通过计算模拟、筛选候选，进行
精准的分析指导

实验室数智化

全流程信息化管理涵盖人员、设备、试剂
样品、流程及环境等方面

构建全面自动化智能实验室
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（一）AI智能预测分析

AI分子生成 量子化学计算 反应条件筛选

◆ 大 漏 斗

◆ 针对电子的AI算法

◆ 细 滤 纸

◆ 对后选分子进行再次优化

◆ 中 漏 斗

◆ 高效、准确计算分子性质

AlphaCat计算平台



AI助力研发创新领域突破

➢ 在虚拟环境中创造新化合物结

构，并预测其在不同应用场景

下的表现

➢ 根据过渡态搜索，寻找最佳反

应路径，大幅加速了新材料的

发现过程

➢ 通过AI生成候选分子，筛选效

率提升



高通量+自动化合成设备

• 原创解决加固、加液、保护问题

• 多种检测设备接入

• 规模化自动化实验室

• 云端化学材料研发

（二）实验机器人自动化



AMR复合机器人

✓ 协作机器人能够承担重复性的操作任务，还可 7 
× 24 小时不间断工作，帮助加快实验的进程。

✓ 可在包括手套箱这样的无水无氧环境执行复杂的任
务，完成开盖、放置、移液、加样、过滤、稀释、
磁力搅拌拌、快速取样、 UPLC 测试等不同工序。

✓ 协作机器人的自主移动机器人进行串联，自主完成
样本转运任务，提高效率的同时进一步降低成本。

✓ 自动化实验设备产生高质量大规模的数据将使"设
计一制造一测试一分析" (Design-Make-Test-
Analyze) 的研发循环更为迅速和高效，成为推动
AI促进科学高质量发展的坚实基础。



高通量筛选

✓ 可实现高样品容量和更佳的自动化样品前处理
功能，帮助提升实验室分析效率

✓ 支持多种进样技术：液体进样、静态和动态顶
空进样，以及固相微萃取（SPME 纤维头或 
SPME Arrow 进样），具备很高的灵活性。 

✓ 支持多达四种不同工具的交换，可自动切换液
体进样、顶空和 SPME 纤维头或 SPME 
Arrow

暖南～
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原创解决加固、加液、保护等

✓ 采用质量反馈PID控制，实现mg级小量及g级
多量的液体、固体的快速加样

✓ 原创加样针可实现氮气保护下的无水无氧反应

✓ 全方位的传感检测，实现加热、搅拌、全自动
蒸馏等的实时检测控制



（三）实验室数智化

助力研发效能管理

将前期信息化积累的数据建立数据仓库和建立数据流
程模型，对历史数据进行再利用，用于优化工作过程
和实验效率，让信息系统数据更好地为科研工作提供
支持。

✓ 实验室信息进行实时收集、整理、上
报、分析，提升了信息采集 处理的
后端效率。

暖南～
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实验室数智化

✓  人、物、环境三位一体以安全为中
心的全面智控一体化，实现资源和信
息互联共享、精细化动态化智能管理。

✓ 在大数据分析和运行实践的基础上，
实现智能接单、智能审核、智能非标
业务定制等个性化功能，通过大量的
数据知识积累和行为确认，确保实验
室智能化的可靠性。



1）量子计算模拟能力，自主研发了高效精确的量子化学系统，涵盖智能分子模拟技术（AI DFT）、

激发耦合簇（CCSD）、分⼦动⼒学（AIMD）等多种量子化学方法，具有领先的筛选效率，通过与人工

智能技术融合，实现了自适应选择最优密度泛函的智能化，大幅提高计算效率和准确度。

3）基于自主可控的计算集群，自主开发了完整的软硬件一体化系统，高度优化了量子化学计算、第一

性原理计算等密集型计算的性能，为高通量材料计算提供了有力支撑

2）开发出多种前沿AI技术在计算材料学中的创新应用，提升了计算结果的实际可用性。计算精度和效

率超越了传统方式，部分指标领先国际同行，为高通量材料计算带来颠覆性提升。

。

AlphaCat 计算平台技术特点



技术特点 AlphaLab实验平台

底层设计是复杂的软硬件系统架构

• 硬件架构包括：自动化控制上位机、机械手臂、加料、反应、温控系统、搅拌系统、分析

检测系统等模块；

• 软件架构包括：实时控制系统软件、数据采集和处理软件、人机交互界面、通信协议等。

• 在打通模块控制实验的同时，实现了通过互联网远程监视和维护，此外还有一些辅助功能

模块，例如：设计安全锁、防故障和事故处理机制等。



云端自动化试验平台采用模块化设计

模块化设计



简洁友好

仅需根据引导操作，输入实验所需试剂

及其配比、反应条件等参数，即可将实验任

务下发至后端实验舱执行

后台系统

前端界面
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后台基于云计算架构：实现实验任务的随机分配或指定分配到特定实验舱内，并启动相应的

实验流程，使用户专注于科研目标。

后台系统



主要包括以下步骤:

①用户访问Web页面并登录试验平台；

使用步骤

② 根据平台提示选择所需试剂、配比、反应流

程及参数，并提交试验任务；



③ 实验随机或指定下发到实验舱，即启动实验

流程；

使用步骤

• 支持滴加、搅拌(磁力、机械、行星)、加热、氮气保护、过滤、
蒸馏(常压、减压)、烘干等众多工艺。

• 支持铝缸、玻璃瓶、航空杯三种材质的反应器

• 支持颗粒固体、粉末固体、纤维固体、低黏稠液体五种形态反
应物自动加料，准确度在1%内。

。

• 支持体积为250 m l、100 m l、50 m l、10 m l、1m l的反应。
       自研1000 m l、500 m l、100 m l、1m l五种量程加样针，准确度在
1%内。

• 支持温度、湿度、电流、转速、压力、滴速等多种传感器数据
的采集。



④AGV 智能小车自动去药品库拿取试剂并送到指定实验舱；

自主研发物料位置统一信息模型，实现厂

区内对舱端实验自动补给。

案例：部署4台AGV、补给20个实验舱

使用步骤



⑤舱内开始进行实验；

自研高效并发排程 APS

针对实验工艺特点，自

研的高效APS，根据实验流

程自动编排设备作业环节，

极大提高舱运行实验的效

率。

⑥实验流程全记录及整个

流程的实时监控；

   支持舱内数百种传感器

数据采集、监测、警报，可

根据需要灵活添加。

使用步骤



⑦实验结束，按需进行材料性质检测并

自动进行产物收集及废物处理；

⑧数据分析报告返回至云平台，可直接

查看分析报告；

⑨如有需要实验产物可通过 AGV 运送

到指定位置拿取；

使用步骤



性能指标

泵类型 二元泵

流速范围 0-5mL/min

温度区域数量 ≤2

溶剂最大数量 ≤4

压力操作范围 up to 1300bar

色谱柱容量 8

进样量范围 0.1-100ul

性能指标

使用温度 ≤450℃

升温速度 0.1-100 ℃/min

程序升温 6阶7平台

最低检测器限 ≤1.8pg碳/s（丙烷）

线性动态范围 ≥

采样速率 ≤200Hz

部分硬件指标展示部分硬件指标展示



技术参数

最大搅拌量 20L 定时功能 1min~99h59mi
n

转速范围 100-1500rpm 外壳防护等级 IP21

加热温度范围 室温~340℃，步长1℃ 热输出功率 600W

温度传感精度 PT1000 (精度±0.2℃ ) 搅拌子最大尺寸 80mm

过热保护 420℃ 允许相对湿度 80% RH 技术参数

温度控制范围 室温-15-100℃ 功能 加热/冷却/震荡

温度设定范围 0-100℃ 过温保护 150℃ 

温度控制精度 ±0.5℃ 功率 200W 

最大升温速率 5.5℃/min 允许环境温度 10-40℃ 

混匀直径 3mm 允许相对湿度 <80% RH

加热反应模块

部分硬件指标展示
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基本参数 性能参数

外形尺寸 950*630*850（LWH） 防护等级 手臂IP68

机械臂臂展 1327mm 标准工况节拍 20S*

旋转直径 1000mm 满载续航能力 双电池6h*

设备重量 300kg 站点定位精度 ±10mm

可用设备载重 150kg 综合定位精度 ±0.5mm*

机械臂负载 12kg(含夹具)

运动参数

机臂TCP速度 ≤1.8m/s

移动速度 ≤1.2m/s

越障高度 ≤10mm

过缝宽度 ≤20mm

行走通道宽度 ≥850mm

回转通道宽度 ≥1250

部分硬件指标展示



合作优势

成本降低

研发成本仅为人工实验的

1/5～1/10，大幅降低企业研

发投入。

经济效益显著

以较低的成本实现高效研发，

提高企业市场竞争力，为企

业创造更大的经济效益。

为企业节省大量资金，可用

于其他研发项目或市场拓展，

推动企业可持续发展。

成本优势

实验效率提升

实验通量大，单日处理实验量

是人工实验室的20倍，7×24

小时无人值守，加快研发进程。

研发周期缩短

通过AI智能预测和实验室数

智化平台，快速筛选候选分

子，优化实验方案，缩短研

发周期。

效率优势

数据安全性保障

通过加密技术、访问控制和

数据备份等措施，确保数据

的安全性和保密性。

数据稳定性与准确性

实验室数智化平台实现全流

程信息化管理，数据稳定、

准确，自动记录与追溯，确

保科研数据的质量。

数据安全



OLED中间体材料新分子开发

-合成新分子提高OLED材料性质
-客户预计耗时半年的工作，平台2
周完成
-研发成本降低80%

案例展示

四川大学华西医院

与HA相比

cop1T-HA杀菌效率提高68%

子对念珠菌浮游菌的抑制效果 对念珠菌动物感染模型的抑
制效果效果

光照下

cop1T-HA伤口愈合更快

对念珠菌动物感染模型的毒
副作用研究

cop1T-HA对小鼠无明显毒副作用

• 大幅度增强杀菌效率，适用于各种多重耐药型
真菌，具有极高的生物安全性。 

药物改性研发

暖南～
Text
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适用范围广 高通量筛选 底物扩展 反应参数快速优化

·氧化反应

·硅氢加成反应

·烯烃环氧化反应

…

·不同中心原子筛选

·配位结构筛选

·配位数筛选

…

·同系物扩展

·类似物扩展

·同基团扩展

…

·溶剂筛选

·反应条件快速筛选

·智能规划最优组合

…

• 服务于能源、化工、新材料等领域，对反应的适用范围广（比如氧化反应、硅氢加成反应、环氧化反应、
Suzuki偶联反应等）；

• 利用高通量反应器可以快速实现不同中心原子、配位结构和配位数等筛选，同样也适用于底物扩展和反应参
数的优化等。

应用范围：提供高效、经济、环保的技术研发解决方案 



联系方式

邮箱：yanghuijuan@deepchem.cn；

zhangbingjie@deepchem.cn

欢迎随时咨询，我们将为您提供专业的服务和支持。

公司网站：https://www.deepchem.cn

企业二维码
扫码关注，了解更多企业信息和合作机会。

mailto:yanghuijuan@deepchem.cn

