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关于本文档

欢迎使用材料领域知识嵌入的属性分而治之机器学习平台的用户操

作手册，该手册包含了需要了解和使用材料领域知识嵌入的属性分

而治之机器学习平台的相关知识。

本文档包含了如下章节：

● 第 1章 软件概述

● 第 2章 领域核特征识别

● 第 3章 数据核特征识别

● 第 4章 特征图构建

● 第 5章 多方面构效关系分析

序言中介绍了使用该文档的一些帮助信息。

使用材料领域知识嵌入的属性分而治之机器学习平台的最终用户和

系统管理员。

主题

读者
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第 1章 软件概述

本章介绍了材料领域知识嵌入的属性分而治之机器学习平

台的功能和操作界面特点。

主题 页码

模块介绍 2

用户层级、角色与相应权限 3

登录注册界面 3

主界面和导航栏 4

1.1 模块介绍

构效关系是揭示材料微观结构与宏观性能之间因果联系的核心桥梁，准确解析构效关系

对于推动新材料的设计与机制理解具有重要意义。然而，仅依赖单一描述符组合构建机器学

习模型难以准确有效挖掘多方面材料构效关系，尤其是在面对多尺度结构信息与属性耦合特

征时，限制了构效关系的深层次挖掘与解释。为此，我们研发了融合材料领域知识的属性分

而治之机器学习平台。该平台将领域知识与粗糙集理论、特征选择算法以及多类型机器学习

模型深度集成，旨在从多种结构维度与描述符组合中，系统挖掘影响材料性能的关键结构特

征与决策规则，构建可解释的多元构效映射。该平台致力于从复杂材料属性数据中深入挖掘

材料结构、工艺参数与性能表现之间的本质关联机制。平台通过嵌入材料专业知识的特征选

择方法，联合粗糙集理论中的求核算法，有效筛选出影响模型性能的核心描述符（特征核）

与协同特征群体（特征团），提升了建模过程的可解释性与稳定性。进一步地，平台利用多

种主流机器学习模型的建模原理，从高精度预测结果中提取可转化为材料设计逻辑的多元决

策规则，结合与材料构效机制相关的知识图谱，实现了材料性能影响因素的多角度、多层次

分析。该平台采用 B/S 架构，前端基于 Vue.js 与 Element Plus 框架开发，后端采用 Spring
Boot 技术架构，并集成 MySQL 数据库，实现从领域核特征识别、数据核特征识别、特征

团构建、多方面构效关系分析的全流程处理；平台内置多种领域知识嵌入方法，支持数据核

与领域核特征的联合建模，结合 GPR、SVR、KNN、MLR 等模型进行分析与模型优化选

择。同时在构效关系分析模块提供特征贡献分析、模型性能可视化、多视角结构关系挖掘、

AI大模型分析等模块，助力研究人员深入理解材料性能影响机制。

具体来说，材料领域知识嵌入的属性分而治之机器学习平台设计与实现了如图 1-1 所示

的领域核特征识别、数据核特征识别、特征团构建与多方面构效关系分析这四大模块。

（1）领域核特征识别模块

该模块结合材料化学与结构先验知识，对晶体结构、元素属性等信息进行解析与筛选，

提取关键物理化学特征，形成领域特征库，为后续数据建模提供有针对性的知识支撑。

（2）数据核特征识别模块

该模块通过对已知属性的实验数据与计算数据进行统计分析，自动挖掘显著性高、相关

性强的数据驱动特征，补充领域核信息，增强模型输入的多样性与代表性。

（3）特征团构建模块

本章概述

内容
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该模块综合领域核与数据核特征，采用自研的分而治之策略，形成多维度、不同层次的

特征组合（特征团），以捕捉复杂的非线性特征交互效应，提升预测模型的泛化能力。

（4）多方面构效关系分析模块

该模块对建模结果进行可视化与多角度解读，通过贡献度分析、关系网络挖掘与聚类分

析等手段，揭示各特征对 BVSE 能量势垒值的综合影响机制，助力性能调控与新材料筛选。

图 1-1 系统软件架构

1.2 用户层级、角色与相应权限

为保证平台使用安全与管理方便，本系统设定了单一用户层级，默认角色为开发者。

表 1-1 用户层级

用户层级 用户名 密码

开发者 123 111

1.3 登录注册界面

如图 1-2 所示是材料领域知识嵌入的属性分而治之机器学习平台的初始登录页面。

对于用户，需选择登录方式为统一认证号，输入账号密码（表 1-1），以登录进入主界

面。
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图 1-2 登录界面

如图 1-3所示是材料领域知识嵌入的属性分而治之机器学习平台的注册页面。

注册页面提供了用户名邮箱等用户信息，用户按提示输入后即可注册账号。

图 1-3 注册界面

1.4 主界面和导航栏

平台的主界面整体设计科技感十足，背景融合了新能源电动汽车和电解质材料元素，体

现了研究的应用场景与前沿方向。首页中央清晰展示了平台的名称及入口按钮，方便用户一

键进入核心功能模块。

用户在首页点击进入后，将跳转到平台的主要功能操作界面（如图 1-5 所示）。该页

面以模块化形式展示了“领域核特征识别”、“数据核特征识别”、“特征团构建”和“多方面构

效关系分析”等主要功能，配以示意图和文字说明，帮助用户快速理解每个模块的作用与执

行流程。

同时，页面顶部的导航栏包含“首页”、“退出”、“关于我们”等选项，用户可以随时返回

首页、退出登录或查看平台的相关信息介绍，界面布局合理、操作便捷，显著提升了用户体
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验。

图 1-4 主界面

图 1-5 导航栏
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第 2章 领域核特征识别

本章主要介绍了领域核特征识别模块的使用流程，包括数据

上传、属性信息浏览、领域特征选择及结果查看，帮助用户

快速筛选出对预测最有价值的领域核特征。

主题 页码

数据上传 6

数据用户信息 7

2.1 数据上传

本模块支持用户通过上传本地数据文件的方式，将实验属性的各项条件属性及目标属性

导入平台。系统目前仅支持 .xlsx 格式的文件，用户可点击“选择文件”按钮进行文件选取，

并通过“上传”按钮将数据上传至服务器，平台会自动解析文件内容并在页面中以表格形式进

行可视化展示，方便用户核对数据的完整性与准确性。同时，系统提供数据模板下载，用户

可参考模板格式准备待上传的数据文件。数据内容信息上传完成后点击“下一步”。

图 2-1 数据上传与数据集展示界面

本章概述

本章内容
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图 2-2 属性统计信息查看界面

2.2 选择领域核特征

上传数据后，用户可在“选择领域核特征”区域根据具体需求勾选与研究目标相关的领域

核特征。平台预置了多种可选的特征，包括占据数、离子半径、电负性、价电子数等多种材

料学属性，用户可单选或多选组合以用于后续的特征团构建与模型训练。选择完成后，点击

“提交”按钮即可确认选择，系统将根据所选特征生成对应的候选核特征组合，并在后续步骤

中用于训练和筛选最优模型。

图 2-3 领域核特征选择界面
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图 2-4 领域核特征组合与模型性能结果界面
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第 3章 数据核特征识别

本章围绕属性分而治之平台的特征决策表构建与核特征识

别展开介绍，包含特征决策表的生成、聚类、简化、求核以

及正数据核特征识别等功能。通过本章内容，用户可以高效

筛选材料性能相关的核心特征，为后续构效关系分析和模型

预测提供支撑。

主题 页码

构建特征决策表 9

特征决策表聚类 9

最简决策表构建 10

决策表求核 11
正数据核特征识别 11

3.1 构建特征决策表

本步骤是特征处理流程的起点。在完成领域核特征和数据核特征识别后，系统将两类特

征进行组合，形成包含候选特征子集与对应决策属性的完整特征决策表。用户可通过界面选

择预训练数据或直接调用训练，选择不同模型（如高斯过程回归、支持向量机等），系统会

根据所选模型输出每个候选特征组合的打分值、误差（RMSE）、决定系数（R²）及计算耗

时等信息，帮助用户初步筛选较优特征组合，并可导出结果用于后续处理。

图 3-1 构建特征决策表界面

3.2 特征决策表聚类

在完成候选特征组合生成后，本步骤对特征决策表中的各个特征子集进行聚类分析，旨

本章内容

本章概述
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在发现相似或冗余的特征组合。通过聚类结果，系统可有效识别信息高度相似的特征子集，

将其归为一类，减少后续建模过程中的重复计算，提高特征选择的效率与结果的可靠性。界

面中会显示每一类聚类后的代表性特征组合及对应的性能指标，用户可根据聚类结果进行筛

选和下载。

图 3-2 特征决策表聚类结果界面

3.3 最简决策表构建

在完成聚类并筛除冗余后，本步骤自动对每个聚类类别内部进行特征优选，通过启发式

算法或基于规则的最简化策略，提取对目标决策属性影响最大的核心特征，构建最简决策表。

最简决策表保留了必要且充分描述决策信息的最小特征子集，有效避免了因高维特征带来的

过拟合及模型复杂度增加问题。界面展示以 0/1 矩阵形式直观显示最简特征是否被选中，

并支持结果下载。

图 3-3 最简决策表构建结果界面
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3.4 决策表求核

在获取最简决策表后，本步骤进一步对其进行核求解操作。决策表求核是粗糙集理论中

的重要步骤，用于挖掘出在不同条件属性下，始终保持一致的最小核特征子集。通过求核，

系统可识别出不受其他属性干扰的稳定特征，对特征团构建及后续的可解释性分析至关重要。

操作界面中可显示求核后的结果，以数组或特征索引的形式呈现，方便用户查看和应用。

图 3-4 决策表求核界面

3.5 正数据核特征识别

在完成核求解后，本步骤结合正数据（例如已知性能较好的属性）对核特征进行验证与

筛选，从而最终识别出对材料性能提升最具指导价值的正数据核特征。这一过程保证了提取

出的核特征不仅在理论上具备稳定性，还能在实验或实际数据中得到验证，提升模型的预测

准确性和泛化能力。该步骤最终输出的正数据核特征可直接用于后续特征团构建、多方面构

效关系分析及最终模型训练。

图 3-5 正数据核特征识别界面
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第 4章 特征图构建

本章主要介绍平台在数据核特征识别的基础上，如何通过聚

类、最简化及可视化等操作构建特征团。通过多轮组合与筛

选，提取出与目标性能高度相关的核心特征群，并以交集分

析等形式对结果进行可视化，为后续建模提供最优的特征组

合支持。

主题 页码

核特征组合与训练 12

最优特征团筛选 13

特征团关系可视化 13

4.1 核特征组合与训练

如图 4-1 所示，平台在确定了数据核特征、关键领域核特征后，进行多组组合训练，

自动生成组合核特征，并计算每组的拟合分数、RMSE、CV_RMSE、R² 等指标，方便用户

选择表现最优的特征组合。该步骤保证了多维信息的有效整合，提高了模型的泛化能力。

图 4-1 核特征组合与训练界面

4.2 最优特征团筛选

如图 4-2 所示，系统基于多个组合核特征的训练结果，按照拟合分数及误差指标自动

筛选出表现最优的特征组合，形成最优特征团。用户可以清晰查看各组合的具体特征 ID、
数量及对应评价指标，并支持一键选用最优组合进行后续分析。

本章概述

本章内容
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图 4-2 最优特征团筛选与展示界面

4.3 特征团关系可视化

如图 4-3 所示，平台将选出的最优特征团与所有核特征的关系用 Venn 图直观展示，

帮助用户理解各特征之间的交集、差异及贡献度。同时，配套表格列出了各特征 ID 与含义，

为后续解释性分析和领域知识验证提供依据。

图 4-3 特征团与核特征关系可视化界面
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第 5章 多方面构效关系分析

本章主要介绍平台在属性和属性分而治之分析完成后，如何

对已识别出的特征、核特征及其组合进行多维度、多方法的

构效关系分析。通过多模型回归、构效关系提取及 AI 解释

等功能，全面探索材料结构、能带、电子态等属性与激活能

之间的相互作用及其贡献，辅助研究者从多角度理解材料性

能的关键影响因子，为后续材料设计与性能优化提供参考依

据。

主题 页码

特征团分析 14

构效关系提取 15
AI 构效解释 15

5.1 特征团分析

如图所示，平台采用多元线性回归（MLR）、KNN、SVR、GPR 等多种模型对各特征

及其组合的重要性进行定量分析。可视化分析图展示了不同特征对目标值（如激活能）的正

负贡献及贡献度大小，便于用户快速把握哪些属性是提升材料性能的核心驱动因子。

图 5-1 Multiple Linear Regression分析图

5.2 构效关系提取

在完成回归分析后，平台基于内置的构效关系规则库，自动提取属性中符合规则的典型

构效关系。用户可在列表中查看每条关系对应的关键特征、影响趋势（正向/负向）及关联

解释，支持一键导出和进一步验证。

本章概述

本章内容
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图 5-2 关键构效关系总览

5.3 AI 构效解释

为了提高构效关系的可解释性与可追溯性，平台集成了 AI 分析助手，自动对提取出的

典型构效关系生成中文文字解释，阐述属性变化对材料性能（如离子迁移、电子云分布、结

构稳定性等）的物理化学含义及作用机理，帮助研究者深入理解背后的科学机制。

图 5-3 AI 分析结果
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