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课程背景
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课程介绍材料基因与数据科学

• 现有少量相关课程开设参照

• Utah（https://github.com/sp8rks/MaterialsInformatics）

• Cambridge (no online material)

• Georgia Tech (https://www.coursera.org/learn/material-informatic)

• 东京工大（T0300A404, no online material）

• NCSU、MIT……

• 无教材

• 无明确课程内容

• 机器学习、数据库（搭建/使用）

• 工程材料（工程+商业）

https://github.com/sp8rks/MaterialsInformatics
https://www.coursera.org/learn/material-informatic


先修基础（你应该会啥）
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课程简介材料信息基础

课程所需基础 培养方案对应 是不是真的会？

单变量微积分 高等数学（必，2） ？？？

多变量微积分 高等数学（必，2） ？？？

线性代数 线性代数（必，3） ？？？

概率与统计 概率论与数理统计（选，3） ？？？

计算机基础 大学计算机（必，2） ~0

程序设计 程序设计（必，1） ~0

物理、化学基础 大学物理、物理化学、材科基 ？？？



课程思路

课程定位：一门工具性课程，强调数据获取、分
析和挖掘的具体思想、技能和实践操作

• 计算机工具：python基础（随学）、机器学习框架
（scikit-learn、TensorFlow、PyTorch……）

• 常用机器学习算法

• 背景及特性（分类、优缺点、适用范围）

• 动手操作（通用数据集讲解，材料数据集实操，现有材料
数据库及工具包）
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课程介绍材料基因与数据科学



•

• 作者 “ ”

• éon, “Hands-on Machine Learning with Scikit-Learn, 
Keras, and TensorFlow”, O’Reilly, 2nd ed, 2019

• Murphy, “Probabilistic Machine Learning: An Introduction”, 
MIT Press, 2022. 
(https://probml.github.io/pml-book/book1.html)

参考资料：机器学习&统计学习
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课程介绍材料基因与数据科学



线性代数：
• D. C. Lay, “Linear Algebra and Its Applications”,（《线性代数及
其应用》，机械工业出版社，刘深泉等译，初级）

• P. D. Lax, “Linear Algebra and Its Applications”,（《线性代数及其
应用》，人民邮电出版社，傅莺莺等译，进阶）

概率、统计：
• D. P. Bertsekas, “Introduction to Probability”, （《概率导论》，人
民邮电出版社，郑忠国等译，初级）

• S. M. Ross, “A First Course in Probability”, （《概率论基础教
程》，机械工业出版社，童行伟等译，初级）

参考资料：数学相关
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课程介绍材料基因与数据科学

中译未必靠谱，购买前请试读！！



用于理解数据的一套工具集

• 监督学习（ ）
• 构建一个统计模型，该模型基于一个或多个输入进行
预测或估计，得到输出

• 回归（regression）和分类（classification）

• 非监督学习（ ）
• 有输入而无输出

• 从现存数据中寻找数据内部的关联或结构

• 聚类（clustering）、关联规则（association rules）、
降维（dimension reduction）
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什么是统计学习统计学习概论



实例数据集：Wage
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什么是统计学习统计学习概论

某地区在2003-2009年间，3000个样本（自然人）的工资数据。每个样本包含年
份、年龄、教育程度、种族等16个特征。用于本课程中的回归任务。



实例数据集：Smarket
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什么是统计学习统计学习概论

• 2001~2005年标准普尔
（Standard & Poor’s, S&P）
500指数。

• 在本课程中用于构建预测
指数上涨/下跌的统计学
习模型（分类）。



实例数据集：NCI60
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什么是统计学习统计学习概论

• 64个癌细胞系的6830组基因表达数据

• 用于课程中的无监督学习，上图为降维结果



统计学习历史的简单回顾

“统计学习”（ ）这一名字本身
相对新，但涉及到的概念具有较久远的历史

• 19世纪初，最小二乘法➔线性回归

• 1936，线性决策分析（linear discriminant analysis）

• 1940s，逻辑回归（logistic regression）

• 1970s，广义线性模型（generalized linear model）

• 1980s，非线性方法，分类和回归树，广义可加模型，
神经网络

• 1990s，支持向量机（support vector machines）
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什么是统计学习统计学习概论



本课程的教学策略

• 多数模型广泛用于多个领域（包括材料科学），
从最简单、最常用的模型讲起，打好基础

• 学习时，不应将各类模型视作“黑箱”。了解黑
箱的内部机制，要对模型提出的背景、思路、所
用假设、优缺点有了解

• （暂时）不必掌握各个模型的具体实现细节，需
要会用

• 将模型应用于实例（生活、学习、项目等）
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什么是统计学习统计学习概论



本课程使用的符号及惯例

2023/10/9 材料物理/材料基因与数据科学 13

什么是统计学习统计学习概论

• 通常用n表示数据点（样本）个数

• p表示用于预测的特征个数

• 如 数据集中，𝑛 = 3000 𝑝 = 11

• p可能很大，如
• 基于晶体组成和结构预测性质

• 基于基因数据预测生物性状

• 基于用户数据进行广告定点投放

• 𝑥𝑖𝑗表示第𝑖个样本的第𝑗个特征。

n

个

样

本

p个特征



本课程使用的符号及惯例
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什么是统计学习统计学习概论

• 若只关注𝐗的行，即某个样本的所有特征，可写
作：𝑥1, 𝑥2, ⋯ , 𝑥𝑛（小写，斜体），此时为一长
度为 的矢量，也可写作

• 通常用列来表示矢量（列矢量）



本课程使用的符号及惯例
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什么是统计学习统计学习概论

• 若只关注𝐗的列，即所有样本的某个相同特征，可写
作：𝐱1, 𝐱2, ⋯ , 𝐱𝑝（小写、正体、加粗），此时为一
长度为n的矢量，也可写作

• 如在Wage中， 𝐱1长度为3000，包含3000个样本（人）
的第一个特征

• 矩阵𝐗可以写作                  或



本课程使用的符号及惯例
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什么是统计学习统计学习概论

• 通常用𝑦𝑖表示第𝑖个样本的观测结果，也称为
或 ，如 数据集中的工资（ ）

栏

• 则整个数据集可表示为



本课程使用的符号及惯例
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什么是统计学习统计学习概论

小写粗体，如 𝐚，表示矢量

大写粗体，如 𝐀，表示矩阵

实数域上的标量：

实数域上的长度为k的矢量：

实数域上的维度为𝑟 × 𝑠的矩阵：



Wage数据集
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什么是统计学习统计学习概论

文件格式：csv, comma separated values

excel：

文本：



学习环境和工具

2023/10/9 材料物理/材料基因与数据科学 19

什么是统计学习统计学习概论

• python，numpy，pandas，matplotlib，jupyter，……

• 建议使用anaconda或miniconda环境
• 可用教育网镜像（清华、科大、上交、北外……）
• 如：https://mirrors.tuna.tsinghua.edu.cn/



学习环境和工具
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什么是统计学习统计学习概论

• 点击下载最新版miniconda，注意操作系统版本，通常为 Windows-x86_64

• Mac用户需清楚自己所用硬件版本，最新几年的机器通常为MacOSX-arm64

• Linux用户通常技术水平比较高，不再赘述



学习环境和工具：安装miniconda
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什么是统计学习统计学习概论



• 安装完成，打开cmd或powershell

• 修改默认源

学习环境和工具
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什么是统计学习统计学习概论



学习环境和工具
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什么是统计学习统计学习概论



学习环境和工具
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什么是统计学习统计学习概论

安装 mamba 加速安装…

conda install mamba –n matgen –c conda-forge



学习环境和工具

2023/10/9 材料物理/材料基因与数据科学 25

什么是统计学习统计学习概论

mamba install ipython numpy matplotlib scipy jupyter pandas



学习环境和工具
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什么是统计学习统计学习概论

ipython：一个更好用的 python shell



学习环境和工具

2023/10/9 材料物理/材料基因与数据科学 27

什么是统计学习统计学习概论

建议设置浏览器，代码使用等宽字体显示



学习环境和工具
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什么是统计学习统计学习概论

作业：
设置好python环境，并使用pandas重现第8页
Wage数据图。

提交方式：
jupter notebook或pdf，包含代码及运行结果。
坚果云收作业（群内发链接）。

请于11月13日24点前提交，过期、抄袭无效。
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