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近年来，材料基因组已经成为材料科学领域的一个

热门话题。“材料基因组”（materials genome）一词的出

现，很大程度上受到成功的人类基因组计划的启发。传统

上，新材料和新工艺的发现和开发依赖于科学直觉和漫

长的试错过程。多年来，材料科学家渴望找到某种类似

于生物基因的材料基本构造单元，其排序及缺陷结构或

可决定材料的性质或功能。通过了解这些构件，他们希

望能够按需设计材料，从而加速材料的发现和开发，并

降低成本。自2011年美国启动“材料基因组计划”[1,2]
以来，其他主要经济体如欧盟[3,4]、日本[5]和中国都

在国家层面设立了类似的科学计划。然而关于什么是

“材料基因组”，一直众说纷纭，难下定论。近期取得的

共识是其仅作为设计预测材料研发模式的代称[6]。材

料基因工程（materials genome engineering, MGE）意味

着通过交叉融合高通量计算、高通量实验和材料信息学

技术，速度更快、效率更高、成本更少地掌握成分-组
织-工艺-性能间的关联关系——这些恰恰构成了材料设

计的基础。

材料基因工程的工作模式可大致可分为实验驱动、

计算驱动和数据驱动[7]三种。实验驱动模式基于高通

量合成与表征实验，直接快速优化与筛选材料。这种模

式的典型代表是高通量组合材料芯片技术[8]。计算驱

动模式基于计算模拟，预测有希望的候选材料，再进行

实验验证[9]，大大缩小实验范围。数据驱动模式基于

大量数据，借助材料信息学方法建立模型，即利用人工

智能（AI）方法，如机器学习，解析多参数间复杂的

关联关系，预测出候选材料[10]。从人类认识自然的过

程来看，数千年来，科学探索跨越了实验观测、理论推

演、计算仿真几个阶段。今天，利用前所未有的计算能

力和大规模的数据收集能力，现代科学正在进入“第四

范式”[11]，即密集数据+人工智能。材料基因工程的数

据驱动模式正是“第四范式”的体现。

应该看到，实验和计算驱动模式的实质是基于事实

的判断或基于物理规律的推演，并未从根本上改变材料

科学的既有思维模式与工作套路。与之形成对照的是，

数据驱动模式使用人工智能来揭示隐藏在海量数据背后

的关联关系，为现有的常规研究增加了新的维度和视

角，因此这个“工具箱里的新成员”必将带来新的能力，

它的运用可能产生颠覆性的效果。尽管如此，我们还须

指出，数据驱动模式绝不意味着对实验驱动和计算驱动

模式的简单取代。相反，它应看作是对传统认知范式的

有力补充和延伸，适时发挥各自的作用。此外，还应将

领域知识引入机器学习机制，为基于人工智能的模型提供

指导并提高其有效性。

充足的材料数据是全面实施数据驱动模式的基本前

提。尽管世界各地的数据库已经收集的数据数以亿计，

但在材料问题的多样性和复杂性面前，这不过是沧海一

粟。据简单估计[7]，任取四个元素可组成200万个四元

体系，按数据密度为1%成分计算，共应有上万亿个多

维数据点。事实上，材料数据的高度匮乏，严重限制

了数据驱动模式在材料领域全面展开。在数据驱动模式

下，快速产生大量材料数据的能力变得至关重要。
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在许多方面，现有的材料研究基础设施是为满足当

前的需要而设计和开发的。作为全新的材料科学研究套

路，材料基因工程需要发展与之相适应的基础设施，从

而保证新型技术体系得到有效实施。新型材料创新基础

设施应以数据为中心，聚焦于数据的产生与利用。数据

平台具有数据收集、存储、处理、交换、共享和网络协

作的综合能力[12]，包括基于AI方法的建模软件工具库

与符合材料基因工程理念的数据库；高通量实验与高通

量计算平台技术恰好为快速获取大量数据提供了有效途

径，同时也满足实验驱动与计算驱动模式的技术需求。

这样，材料基因工程的三个技术要素实现了内在的协

同，形成了缺一不可的深度融合关系。

材料基因工程数据除了体量大外，还应保证数据具

有高度完整性、系统性、一致性和多参量综合性。在理

想条件下，这些数据应产生于一个集中建立或虚拟链接

的平台，或可称之为“数据工厂”（图1），它们能够像

工业生产线一样以标准化的方式批量地生产数据。实验

“数据工厂”可以是基于大型科学设施（如同步加速器

光源、中子源等）的大规模系统性的高通量综合制备与

表征平台，或集成原位制备和多参数表征手段为一体的

实验设施。计算“数据工厂”可以是一个拥有各种高通

量计算软件和硬件的平台，能够通过批量计算生成大量

的综合材料数据。“数据工厂”将给数据生成带来一系

列重大变化。第一，为了更广泛的长远的目标，全面的

材料数据将被大规模地有意识地产生，而不再局限于作

为分散的具有特定目的的实验或计算的副产物；第二，

“数据工厂”将数据的产生由个体活动转变为有组织的

社会活动；第三，这种有组织的努力将把数据的社会属

性从私有财产转变为公共资源。因此，数据的质量、一

致性和全面性将得到提高，数据共享将变得更加简单，

社会总成本也将降低。这种新型的数据产生形式是材料

科学的革命性变化。

目前，国内外已开发了一系列基于高通量计算平台

或计算“数据工厂”的数据库，如Materials Project [13]、
Automatic Flow for Materials Discovery (AFLOW) [14]、
Open Quantum Materials Database (OQMD) [15]、Novel 
Materials Discovery (NOMAD) [16]和MatCloud [17]。
High-Throughput Experimental Materials Database (HTEM-
DB) [18]是由美国国家可再生能源实验室（NREL）开

发的利用高通量薄膜技术合成无机材料的开放实验数据

库。它已初步具有实验“数据工厂”的特征。由中国国

家重点研发计划支持的计算与实验“数据工厂”目前正

在建设中。

材料基因工程的另一项重要任务是改革材料界多

年来形成的封闭型工作方式，培育开放、协作的新型

“大科学”研发模式。为了突破长期以来研究数据私有

性的局限，让数据为全体研究者共享，Mons与他的合

作者[19,20]共同提出了数据可发现、可访问、可交互、

可重复使用的FAIR（findable, accessible, interoperable, 
reusable）数据原则。建立与之适应的数据标准是确保

数据符合FAIR原则的一个重要方面。为此，最近发布

的中国试验与材料标准（CSTM）《材料基因工程数据

通则》[21]是对数据内容进行标准化的首次尝试（尽管

具体数据格式标准仍有待建立）。这里，数据分为样品、

源数据（未经处理的数据）与衍生数据（经分析处理得

到的数据）三类，以每次操作（样品制备/表征/计算/ 
数据处理）为条目单位，分别赋予独立资源标识（如

DOI或符合GB/T 32843—2016的标识）。样品可以是实

验产生的实物，也可以是经计算产生的虚拟物。同理，

源数据可以是直接测量的结果，也可以在给定条件下通

过计算/模拟生成。每个数据条目都应尽可能完整地收

集与操作相关的元数据。将样品单独列为一类数据是之

图1. “数据工厂”——像一条工业生产线一样以标准化方式批量生产数据的专用设施——概念图示。如图中右侧所示，实验数据工厂包含系统的、
高通量的合成和表征设置，产生的多参量数据集包括机械、电气、光学、热学、磁学和声学特征及性能等。理想情况下，所有性能测量都是在
同一样品上完成，最好同时进行，甚至是实时原位表征。如图中左侧所示，计算数据工厂可以是一个拥有各种高通量计算软硬件的计算中心，
通过密度泛函理论、分子动力学、CALPHAD方法、相场模拟、有限元分析等多种方法，批量计算生成从原子尺度到宏观尺度的大量综合数据。
数据工厂可以在同一地点集中建立，也可以是一组虚拟链接站点组成的平台。
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前其他数据中都没有的独特做法，其最大优点是使样品

本身和数据一样成为符合FAIR原则的公共资源，便于

被发现、共享和重复使用。

综上所述，材料基因工程的数据驱动模式提出了一种

新的材料创新范式，它与当前的思维和行为方式有着根本

的不同，需要相应的全新基础设施来支撑。必要的基础设

施包括一个以数据为中心的集成平台，整合了数据设施、

高通量实验和高通量计算模块，以全面覆盖数据生产、

存储、分析、共享和协同能力。这样的平台将产生和利

用大量符合FAIR原则的数据，以支撑数据驱动模式的发

展，同时也服务于实验驱动和计算驱动模式的实践。
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