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中国材料基因工程研究进展

宿彦京 付华栋 白 洋 姜 雪 谢建新

(北京科技大学新材料技术研究院 北京材料基因工程高精尖创新中心 北京 100083)

摘 要 材料基因工程是材料领域的颠覆性前沿技术，将对材料研发模式产生革命性的变革，全面加速材料从

设计到工程化应用的进程，大幅度提升新材料的研发效率，缩短研发周期，降低研发成本，促进工程化应用。

本文从基础理论与方法、关键技术与装备、新材料研发与工程化应用、人才培养以及材料基因工程新理念的形

成和推广等方面，综述了中国材料基因工程的研究进展，并提出了未来发展方向建议。
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ABSTRACT Materials genome engineering (MGE) is a frontier technology in the field of material sci-

ence and engineering, which is well capable to revolutionize the research and development (R&D) mode

of new materials, greatly improve the R&D efficiency, shorten the R&D time, and reduce the cost. This pa-

per reviews the progress of MGE in China from the aspects of the fundamental theory and methods, key

technology and equipment, the R&D of new materials and related engineering application, talents train-

ing, formation and promotion of new concept of material genetic engineering. The paper also looks for-

ward to the future development of MGE in China.
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新材料是发展高端制造业的物质基础，是高新

技术发展的先导。为了加速新材料产业的发展，重

振美国高端制造业，2011年6月，时任美国总统奥巴

马宣布启动了“面向全球竞争力的材料基因组计划”

(Materials Genome Initiative for Global Competitive‐

ness，简称“材料基因组计划”)[1]，重点建设材料高通

量计算、高通量实验和材料大数据等基础设施和平

台，形成新材料创新发展的基础条件和能力。2014

年美国将“材料基因组计划”提升为“国家战略”，深

入诠释了“材料基因组计划”的内涵，明确其核心内

容和目标是：通过实验-计算-理论的集成创新，加速

材料大数据技术的发展，培养具有材料基因组新思

想和新理念的材料工作者，变革材料研发文化，加速

美国新材料和高端制造业的发展[2]。作为实现材料

基因组计划的重要举措，美国建设了45个材料基因

组创新平台，每个平台政府投资 0.7~1.2亿美元，建

设周期5~7年。2018年美国RTI国际咨询公司和华

盛顿大学经济政策研究中心对建设材料基因组基础
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设施的经济性进行了分析，通过对 120位企业家的

咨询和调研得出结论：材料基因组是集基础研究、

共性技术、工业放大技术和产品集成技术为一体的

综合性技术，是对材料发现、开发、生产、应用等阶

段的全过程加速，是打破新材料研究与市场化之间

瓶颈、加速新材料产业化的有效手段；材料基因组

关键技术和基础设施的应用，可以降低新材料研发

风险 1/2以上，缩短新材料从发现到工程化应用时

间 1/3以上，降低研发成本 1/3以上，产生的经济效

益约为 1230~2700 亿美元/年[3]。2019 年美国发布

了关于材料基因组人才培养的报告，定义了材料基

因组专业人才应该具备数据处理、计算建模、计算

机仿真、可视化和软件管理的技能，具有材料多层

次、跨尺度集成计算的能力，掌握高通量和自动化

实验的技能[4]。

美国宣布“材料基因组计划”后，欧盟、日本和印

度等国家迅速启动了类似的研究计划，争取在新一

轮材料革命性发展中占有先机。中国工程院和科学

院开展了广泛的咨询和深入的调研，科技部于2015

年启动了“材料基因工程关键技术与支撑平台”重点

专项(简称“材料基因工程重点专项”)，开展材料基

因工程基础理论、关键技术与装备、验证性示范应用

的研究，布局了示范性创新平台的建设。在材料科

技工作者的努力下，中国材料基因工程研究取得了

令人瞩目的进展。

1 材料基因工程的概念与内涵

材料基因工程的基本理念是变革传统的“试错

法”材料研究模式，发展“理性设计-高效实验-大数

据技术”深度融合、协同创新的新型材料研发模式，

显著提高新材料的研发效率，促进新材料的应用。

基本目标是将新材料的研发周期缩短一半、研发成

本降低一半。实现途径是发展材料高效计算、高通

量实验、大数据等共性关键技术及装备，构建“计算、

实验、数据库”三大基础创新平台，通过创新平台和

关键技术的深度融合、协同创新，加速新材料的研发

和工程化应用。

材料高效计算以高性能计算平台和软件为基

础，通过并发式自动流程高通量算法，实现新材料成

分/结构(组织)/性能等的高效筛选；以多层次、跨尺

度计算方法为核心，通过集成计算材料工程(IC‐

ME)，解决新材料组织结构-性能-工艺之间的关联和

工艺优化问题。两者构成了材料理性设计的技术

基础。

材料高通量实验主要包括高通量制备、高通量

表征和服役性能高效评价等实验技术和方法。材料

高通量制备是指一次实验，可以制备或加工出一批

样品，即几十个或几百个样品，乃至成千上万个样

品；材料高通量表征是指一次实验，可以对一批样品

进行表征，或者通过一次实验获得样品的成分/结构/

性能等多个表征结果；材料服役性能高效评价是指

一次实验获得多个服役性能，或者短时间实验获得

材料长期服役行为的数据。

数据库有许多种，传统的材料数据库大多是指

存储了材料牌号、成分、结构、性质/性能、服役效能

的简单结构关系型数据库，大多是为科技开发基础

数据查询、材料管理、使用(选材)而建立的数据库。

材料基因工程理念的数据库不同于传统的数据库，

它应该具有支撑/服务于高效计算、高通量实验，可

实现海量数据自动处理和积累的功能；借助互联

网、云数据技术，通过数据挖掘进行数据收集和积

累的功能；应用机器学习、人工智能等技术，实现数

据分析、模型建立，探索新材料、发现新性能等

功能。

材料高效计算、高通量实验和大数据技术构成

材料基因工程的基础技术体系。通过材料高效计算

和高通量实验，可实现新材料的快速筛选和材料数

据的快速积累；通过大数据和人工智能技术的应用，

可实现材料成分和工艺的全局优化、材料性能的提

升；通过创新平台，实现材料基因工程关键技术的深

度融合和协同创新。材料基因工程关键技术的应

用，将材料传统顺序迭代的试错法研发模式，变革成

全过程关联并行的新模式(图 1)，全面加速材料发

现、开发、生产、应用等全过程的进程，促进新材料研

发和工程化应用。

图1 材料基因工程变革研发模式

Fig.1 Schematic diagram for the research and develop‐
ment model revolutionized by material genome
engineering (MGE)
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2 材料基因工程重点专项

材料基因工程重点专项围绕实现材料研发周期

缩短一半、研发成本降低一半的战略目标，构建支撑

我国材料基因工程研究和协同创新发展的高效计

算、高通量实验和数据库等三大示范平台，研发材料

高效计算方法、高通量制备与表征技术、材料服役行

为高效评价技术、材料数据库和大数据技术等四大

关键技术，在能源材料、生物医用材料、稀土功能材

料、催化材料、特种合金材料等5类材料上开展应用

示范，验证研发技术的先进性和适用性，并实现

突破。

材料服役行为评价是材料研发周期内耗时最

长、成本最高、技术最复杂的阶段，是我国材料研究

领域的短板。材料基因工程重点专项同样将研发材

料服役与失效的多尺度模拟计算算法、发展材料服

役行为的高效评价方法和失效过程的等效加速模拟

实验技术、材料服役大数据技术等课题，作为发展我

国材料基因工程的重要内容。材料服役与失效高效

计算和实验评价技术的发展和应用，将促进材料服

役行为数据的快速积累，通过数据挖掘和机器学习，

建立基于大数据分析和概率统计的重大工程服役安

全评价和寿命预测技术，提升新材料的工程化应用

速度，保障重大工程的服役安全。

重点专项共设立了 45个项目开展研究。重点

专项实施中强调要把材料高效计算、高通量实验和

大数据技术的研发、应用和融合作为研究任务的核

心。重点强调：

(1) 项目实施要符合材料基因工程研究的基本

要求，体现研究理念、方法和研究模式的创新、发展

或有效地应用材料基因工程的高效技术；

(2) 关键技术研发类项目要自主研发创新技术，

关键技术的主要指标在国内外要具有先进性，研发

技术的应用要显著提升新材料的研发效率；

(3) 验证性应用示范类项目在研发中要采用材

料高效计算/高通量实验/大数据技术等 3种关键技

术中至少一种以上的技术，强调研发效率的提升；

(4) 示范平台建设类项目强调平台应具有通用

性，要在所建平台上实现对一类材料或若干种材料

进行高效计算设计，或进行高通量制备/表征，或进

行材料大数据分析，而不是一个平台只针对一、两种

材料。

在材料基因工程重点专项的牵引下，各级部门、

地方政府和企业积极投入，布局和开展材料基因工

程研究和创新平台建设。据不完全统计，目前科技

部和各地方政府与企业在材料基因工程领域的投入

超过 30亿元人民币，参与研究的高校、研究院所和

企业等超过400家。建设了一批材料基因工程创新

平台和基地，取得了一批创新性的研究成果，有力地

推动了我国材料基因工程基础理论研究、关键技术

研发、工程化与产业化应用等方面的发展。2019年

美国发布的材料基因组计划人才培养报告[4]认为，

中国材料基因工程的发展理念和实施成效体现出了

更广泛的产学研一体化的特点。

3 主要研究进展

3.1 新材料发现、优化与性能提升

我国科学家应用材料基因工程的方法和技术在

新材料前沿基础研究、新材料设计与发现、性能优化

与提升等方面取得显著进展。

(1) 应用材料组合制备技术，结合X射线衍射高

通量结构表征和电阻测量技术，研发出国际上玻

璃转变温度最高(1162 K)、强度最高(1000 K 时达

3.7 GPa)、具有良好热塑成形性能的新型高温块体金

属玻璃 Ir-Ni-Ta-(B)，如图 2[5]所示，颠覆了金属玻璃

领域60年来“炒菜式”的研发模式，证明了材料基因

工程方法的先进性和高效率，成为新型合金材料高

效率研发的典型范例[5]。

(2) 利用材料高效表征技术，发现TiZrHfNb高

熵合金中间隙元素存在化学短程有序，促进了富O、

Zr、Ti原子复合物的形成，有序间隙化合物改变位错

剪切模式，从平面滑移变成波形滑移，并增强双重横

向滑移，同时提升材料强度和延展性；在TiZrHfNb

高熵合金中掺杂2% (原子分数)的O，合金强度增加

48.5%、延性增加 95.2%，为金属材料的增强增韧设

计提供了全新的思路[6]。

(3) 利用梯形试样的透射电镜原位加载实验和

图像三维重构技术，实验证明了锥面位错是Mg中

有效的塑性载体，通过提高应力和减小晶粒尺寸，促

进锥面位错形核和滑移，提高 Mg 的塑性，为完善

Mg的塑性变形理论提供了重要的实验证据，为高塑

性镁合金的开发提供了新的技术途径[7]。

(4) 采用原位同步辐射X射线衍射和电子显微

镜高通量表征技术，发现高压变形Ni纳米晶的强度

随晶粒尺寸的减小而持续升高，当晶粒尺寸减小到

3 nm时，Ni超细纳米晶的屈服强度高达4.2 GPa (是

商业Ni的10倍)；提出了高压细晶强化新机制，为制

备超高强金属材料开辟了新的方向[8]。

(5) 发展了自动计算材料拓扑性质的新方法，根

据晶体材料能带中高对称点能带的对称性，预测了
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拓扑不变量的部分甚至全部信息，在近 4万种材料

中发现了8000余种拓扑材料，十几倍于过去十几年

间找到的拓扑材料总和，为发现新拓扑材料提供了

理论依据和重要线索[9]。

(6) 基于对称指标理论，发展了新的高效寻找拓

扑材料的理论方法，系统地搜索了庞大的材料数据

库，发现了大量拓扑材料，提供了下一代电子设备用

拓扑材料的可能性[10]。

(7) 利用高通量制备技术，通过Na与Ag的合金

化和Bi的痕量掺杂，实现了高效稳定非铅双钙钛矿

Cs2AgInCl6单基质白光发光，突破了白光荧光粉近

半个世纪的效率瓶颈，厘清了自限域激子在双钙钛

矿中的发光机制，为非铅钙钛矿发光材料的研究提

供了新思路[11]。

(8) 采用高通量物性计算和数据驱动的机器学

习，以及高通量单晶和薄膜生长及光电测试技术，研

发出更高效、更稳定的有机无机杂化平面结构钙钛

矿太阳能电池，转换效率在 2017 年达 20.9%，2018

年达23.3%，连续两年居全球同类电池中最高效率，

打破了英国、韩国和瑞士在这一研究领域的领先

地位[12]。

(9) 应用材料基因工程原位高通量实验方法，结

合电化学石英晶体微天平定量、原位测量的特点，以

及原子力显微镜的原子精度形貌表征技术，在常规

电解质中研究了纳米石墨电极上固体电解质(SEI)

膜的形成过程，首次定量观察并提出了SEI形成机

制，为设计更高性能的SEI膜，提高锂电池性能提供

了理论基础[13]。

(10) 运用现代大科学装置高效表征方法，原位

研究了充放电过程中物质结构演化、过渡金属溶解

与循环稳定性的相关性；以尖晶石锰酸锂(LiMn2O4)

作为模型系统，对正极材料的结构演变与过渡金属

溶解现象，以及循环稳定性进行了深入的探究，提出

了抑制结构不可逆演变的措施[14]。

图2 材料基因工程方法发现新型高温块体金属玻璃 Ir-Ni-Ta-(B)[5]

Fig.2 New high-temperature bulk metallic glass (BMG) Ir-Ni-Ta-(B) discovered by MGE method (Tx—crystallization tem‐
perature, Tg—glass transition temperature)[5]

(a) combinatorial fabrication of new high-temperature BMGs

(b) high-throughput characterization of BMGs

(c) summary of the supercooled liquid region vs the glass transition temperature of BMGs

(d) strength vs temperature of high-temperature BMGs as well as other alloys
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(11) 相场理论与高通量计算相结合，构建了电

热耦合击穿模型，用于定量计算聚合物基电介质介

电击穿的热效应，优化设计了三明治叠层结构的高

能量密度聚合物基纳米复合材料，储能密度提高

2.44 倍；基于高通量计算筛选，制备出了 P(VDF-

HFP)-Al2O3复合电介质，击穿场强提高43%[15]。

(12) 通过计算模拟与电镜实验，研究了通过远

程调控技术外延生长的金属卤化物钙钛矿薄膜和

VO2薄膜的结构和性质，揭示了远程调控外延生长

中薄膜与衬底的弱相互作用和薄膜中低缺陷密度的

机制，为设计和提高光电功能器件的性能提供理论

指导[16]。

(13) 基于材料基因工程技术，通过高通量计算

筛选及实验验证，获得具有优异抗肿瘤活性的纳米

羟基磷灰石粒子，体外肿瘤细胞增殖抑制率>60%，

体内肿瘤组织生长抑制率>70%；与骨诱导性多孔钛

支架复合，研发出具有抗肿瘤活性的新型骨再生修

复材料[17]。

3.2 关键技术与装备研发

在材料基因工程关键技术、软件和装备研发方

面，研发出了材料高通量计算设计软件，填补了国内

空白；研发出了一批具有自主知识产权的材料基因

工程关键技术装备，提高了材料制备与表征评价的

实验效率；研发出了材料基因工程理念的数据库和

材料大数据技术，为材料数据库的规模化建设和应

用提供了技术支持和示范；推动了材料人工智能技

术的发展与应用。

(1) 在高通量计算与软件开发方面：开发出了材

料高通量并发式自动流程计算和多尺度计算软件，

实现了万量级(104级)高通量并发式计算，在国家超

算平台(无锡、天津、长沙、广州)上实现部署和初步

开放共享。在高温合金[18,19]、2D磁性材料[20]、催化材

料[21]等领域中获得应用，显著提升了材料计算、设计

和筛选的效率。

(2) 在材料高通量制备和表征技术研发与装置

研制方面：研发出了等离子体/微波辅助化学气相沉

积(CVD)薄膜、电场辅助燃烧合成微纳粉体、螺旋梯

度连铸块体[22]等材料高通量制备技术及其装置，金

属材料高通量热处理[23]和定向凝固制备技术，以及

结构材料铸造-锻造-热处理全流程高通量实验技

术；研发出了基于电子显微镜[24]和同步辐射光源的

材料高通量表征技术，同步辐射的成分和结构表征

速率提高了 100倍[25]。利用自主研发的高通量制备

与表征装置，如图3[26]所示，实现了对超导材料[27]，以

及光催化材料[28]等的高效实验筛选，为我国规模化

的材料高通量实验研究形成了示范。

(3) 在材料服役行为高效表征技术方面：利用同

步辐射X射线成像与衍射技术，实现了多场耦合、复

杂工况条件下的材料变形的原位高通量表征[29,30]；研

发出了重离子辐照高通量评价和热室微小试样测试

技术，提高了材料辐照实验的效率；研发了组合材料

芯片多因素耦合环境腐蚀快速评价技术和装置，实

现了耐蚀材料成分的快速筛选和优化；利用机器学

习建立了DZ125合金微观组织演变与宏观性能的

量化模型，构建了宏微观耦合的DZ125合金涡轮叶

片服役损伤评价及蠕变剩余寿命的预测方法[31]。

(4) 在材料基因工程理念数据库技术研究方面：

研发出了材料高通量第一性原理计算驱动引擎

(MatCloud)，实现了高通量计算数据的自动处理与

归档汇交[32]；研发出了包含模式识别、支持向量机和

人工神经网络等10余种软件的材料数据挖掘平台，

开发了特征参量自动筛选系统(OCPMDM)[33]；基于

数据动态容器和无模式存储技术，研发出了包含字

符串、文件、图像、容器等 10余种数据控件，用户根

据需求可自定义数据模式的材料数据库技术，实现

复杂异构材料数据的个性化描述和便捷、快速汇交。

通过系统集成，形成了集数据采集-数据库-数据挖

掘为一体、可扩展的材料基因工程理念数据库系统

框架，如图4[32,33]所示。

(5) 在材料人工智能技术研发与应用方面：基于

数据挖掘和人工智能技术，在新型含能材料[34]、光伏

材料[35]和高熵合金[36,37]、高温合金[38]等性能按需设计

方面取得突破；在高强高导铜合金领域构建了面向

性能要求的合金成分机器学习设计模型，如图5[39]所

示，解决了根据使用性能要求设计合金成分的难题，

开发出了下一代极大规模集成电路引线框架高强高

导铜合金 ( 强度达到 800 MPa 级，导电率达到

50%IACS)[39]。

(6) 在材料数据标准方面：我国于 2017年 11月

先于其他国家建立了中国材料与试验标准委员会

(CSTM)材料基因工程标准领域委员会，并于 2019

年发布了全球首个材料基因工程通则标准[40]，为全

面推行材料大数据模式奠定基础，确保未来“数据工

厂”批量生产的材料数据符合可发现、可获取、可交

互、可再利用，即FAIR原则[41]。

3.3 工程化应用示范

在材料基因工程关键技术工程化应用方面取得

明显进展。利用高通量实验装置，筛选出了具有自

主知识产权和工业应用前景的新型催化材料；综合

利用理性设计-高效实验-大数据技术，优化了特种
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合金工艺，提升了产品性能和质量，推动了复合材料

在航空航天领域的应用，促进了发光材料和稀土永

磁材料的市场化进程。材料基因工程在加速新材料

产品研发和工程化应用中展现出了巨大的潜力。

3.3.1 催化材料 (1) 基于反应关键描述因子

的理论计算和高通量实验，合成了：(i) 新型MWW

结构超薄层状纳米片分子筛催化材料[42]，在台塑

集团 84×104 t/a世界级超大型乙苯生产装置实现工

业应用(反应温度降低4 ℃，焦油量下降16.7%，苯烯

比降低 9%，处理能力提高 16%，性能超过国外同类

催化剂)；(ii) 新型形貌择向MFI结构纳米片分子筛

催化材料[43]，在大榭石化等 5套稀乙烯制乙苯生产

装置实现工业应用，性能达到国际领先水平，累积效

益超55 亿元。

(2) 利用工业开发级的高通量实验装置，实现了

高性能催化剂从材料发现、制备、表征到产品小试全

流程高效筛选；利用高通量分子筛合成系统，发现了

SCM-14[44]和 SCM-15[45] 2 种新的分子筛结构，被国

际分子筛协会(IZA)结构委员会授予结构代码 SOR

和 SOV，实现了中国企业在新结构分子筛合成领域

零的突破。

3.3.2 特种合金材料 (1) 采用机器学习成分

图3 激光分子束外延-扫描隧道显微镜(STM)高通量制备与表征系统[26]

Fig.3 High-throughput preparation and characterization system of laser molecular beam epitaxy-scanning tunneling
microscopy (STM)[26]

(a) experimental equipment for high-throughput preparation and characterization
(b) schematic of high-throughput preparation for combinatorial film chip

(c) in-situ STM photograph of Fe-based superconducting film prepared by high-throughput technology
(d) micro-area resistance of combinatorial film chip with gradient thickness (28 nm→280 nm, T—temperature)

(e) XRD spectra of combinatorial film chip with gradient deposition temperature Ts (350 ℃→600 ℃)
(f) micro-area temperature dependence of resistance R(T) for combinatorial film chip with gradient superconducting

transition temperature

1318



10期 宿彦京等：中国材料基因工程研究进展

设计与筛选，结合高通量制备与表征技术，研发出了

第二代耐热腐蚀镍基单晶高温合金(DD489)，综合

性能达到并部分超过国外同类合金，试制出了大尺

寸重型燃气轮机单晶高温合金复杂空心涡轮叶片典

型件；通过高通量模拟计算与机器学习，优化了

K403精铸涡轮叶片生产工艺，叶片合格率从90%提

高到95%。

(2) 综合应用高通量计算筛选、高通量制备表

征、数据库技术、多场耦合组织模拟[46]、多尺度服役

性能[47]和工艺模拟技术[48]，对TiAl涡轮叶片、Ti2Al‐

Nb发动机机匣、Ti-7333下防扭臂等典型部件进行

优化，显著提升材料性能及部件成形效率/精度，在

图4 材料基因工程理念数据库技术[32,33]

Fig.4 Database technology based on MGE concept
(a) high-throughput first-principles computational driving engine (MatCloud) and workflow[32]

(b) online computation platform for materials data mining (OCPMDM) and corresponding process[33]

(c) database technical architecture based on MGE concept

图5 机器学习方法发现新型高强高导铜合金[39]

Fig.5 New high-strength and high-electrical conductivity copper alloys discovered by the machine learning design system
(MLDS) (C2P: prediction model from composition to performance; P2C: prediction model from performance to com‐
position)[39]

(a) machine learning strategy for performance-oriented alloys design

(b) electrical conductivity vs ultimate tensile strength of the new copper alloys discovered by the machine learning

method
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国际上率先实现了Ti2AlNb的工程化应用。

(3) 探明了镁合金强韧化基因元，通过高通量计

算与实验结合，构建了镁合金设计基础参数数据库，

开发出了工艺-组织/缺陷-性能模拟集成计算平台，

通过成分和铸造工艺优化，研制出XXX型号用Mg-

Gd-Y合金电子舱铸件，通过了静力试验考核和飞行

试验考核。

(4) 综合利用高通量计算、数据库技术、机器学

习、高通量实验方法、高效评价方法和多尺度材料组

织性能模拟技术，对高铁车轴钢、液化天然气(LNG)

用低温钢的成分与组织进行优化设计，显著提高了

研发效率，提升了综合性能，成功研发出400 km/h高

铁车轴钢，并在国内首次试制出车轴典型构件。

3.3.3 复合材料 (1) 研发出高性能环氧树脂

基复合材料高通量多尺度计算和热压工艺模拟计算

平台，实现了103级模拟计算设计；开发出了新型EP-

G1/CCF800H碳纤维复合材料，优化了复合材料翼

梁固化变形和厚度控制技术，制造出了 1 m级飞机

复合材料C型尾翼梁试验件，试验件内、外部质量满

足型号技术要求。

(2) 利用材料高通量表征和模拟技术，优化了

SiCw/Al复合材料组分、热加工和热处理工艺，成功

制造出长度达3.8 m级臂杆组件[49]；设计研发出多种

铝基复合材料，实现大尺寸(投影面积达 2 m2)、吨级

坯料制备，产品在高技术领域获得应用。

(3) 综合应用陶瓷基复合材料高通量设计、制备

工艺仿真模拟，材料高通量制备、虚拟评价及耦合环

境下的高通量表征手段，实现了陶瓷基复合材料高通

量可控制备，显著提升了SiC/SiC复合材料的性能，

制备出航空发动机SiC/SiC密封调节片典型样件。

3.3.4 稀土功能材料 (1) 开发了 103个样品/

批次高通量制备技术，筛选出高热导率Ce∶YAG透

明荧光陶瓷，取代传统“荧光粉+胶”材料[50]；基于透

明荧光陶瓷封装，开发出超大功率发光二极管(LED)

器件封装核心技术，单颗光源芯片功率1200 W、光通

量 16.8×104 lm；通过美国 LM-80 能源之星、韩国

KCC、日本PSE认证，成为国际首家量产 1000 W级

光源芯片，功率及性能远超日本西铁城(500 W)，处

于国际领先。

(2) 建立了相图热力学数据库与材料数据库[51]，

利用机器学习技术对材料成分/性能/成本进行设计

预测，优化了铈基、镧/铈基、钇基等高丰度稀土磁体

的成分结构和制备工艺，开发出满足应用需求的高

性能高丰度稀土永磁系列产品，实现5000 t级生产，

累计经济效益 6亿元人民币，推动了高丰度稀土的

平衡利用。

3.3.5 生物医用材料 (1) 构建了高通量计算

与数据分析一体化平台，开发了高通量实验装置，

实现基于高通量筛选的抗肿瘤纳米材料全链条研

发，筛选出具有优异抗肿瘤作用的纳米羟基磷灰石

粒子，体内外实验证实其具有优异的抗肿瘤活性，

编制了产品技术要求，完成动物实验评价，仅用 2

年多时间进入产品注册检验和临床新技术伦理申

请阶段。

(2) 采用高通量第一性原理计算，高效筛选和制

备出了具有自主知识产权的可降解镁合金支架材料

Mg-Zn-Y-Nd，主要力学性能和均匀降解行为优于市

场WE43镁合金，稀土含量仅为其 1/7，显著降低了

潜在的稀土毒性[52]；将应力耦合的全降解支架有限

元计算和高通量血管支架近生理加速疲劳实验联

动，筛选出的聚合物血管支架大动物体内实验结果

优于商业Firebird2TM支架。

3.3.6 核材料与服役安全 (1) 融合有限元模

拟与机器学习，构建了新型复合燃料热导率预测模

型，优化复合燃料成分与组织结构[53]，利用陶瓷高通

量制备与高通量表征平台，实现了新型核燃料(UO2-

BeO复合燃料)从高通量设计- 高通量制备-高通量

表征-服役性能评价-入堆考核的全链条高效研发，

从设计到入堆考核周期不到 2年(国际上通常需要

10年左右)。

(2) 研发出了重离子辐照高通量评价与应力腐

蚀/环境疲劳高通量评价方法，显著提升了核电关键

材料服役性能数据的获取效率；构建了核电关键材

料基因工程数据库，利用机器学习技术，建立了核电

重要部件服役寿命预测模型，在大亚湾核电厂延寿

论证中开展应用验证。

3.4 带动地方创新平台建设和专项研究

在上海市的支持下，2015年 4月由上海大学牵

头联合中国科学院硅酸盐研究所、上海交通大学等

7家单位率先成立了上海材料基因组工程研究院；

2015年 5月，北京市批准依托北京科技大学建设材

料基因工程北京市重点实验室；2017年4月，中国科

学院物理研究所牵头，在北京怀柔科学城建设了材

料基因工程平台，总投资5.6亿元人民币；2017年10

月，由北京科技大学牵头，联合北京信息科技大学等

4 家单位成立了北京材料基因工程高精尖创新中

心，目的是汇聚该领域高端人才，开展前沿研究，中

心建设 2年多来获得了丰硕的成果；2017年云南省

设立“稀贵金属材料基因工程专项”重大科技专项；

2017年深圳立项建设材料基因组工程大科学平台，
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总投资7.1亿元人民币；2018年广东省设立“材料基

因工程”重点领域研发计划。地方、部门和企业的积

极参与和大力支持，为我国材料基因工程的可持续

发展奠定了良好的基础。

3.5 引领学科发展，推动创新人才培养

材料基因工程的研究和发展丰富了材料科学与

工程学科内涵，推动了多学科交叉发展，形成了材料

学科的重要发展方向。通过强化材料学科学生的计

算机应用水平，加强计算材料学的教学，将数据科学

和人工智能技术融入培养方案，有效地推动了材料

科技创新人才的培养。

北京科技大学开设了材料基因工程研究生系列

课程，上海大学设立了材料基因工程本科生专业，上

海交通大学、四川大学、北京航空航天大学、南方科

技大学等许多高校开设了相关课程，推动了材料基

因工程专业人才的培养；中国金属学会等开设了材

料基因工程技术的系列培训，有力地推动了基因工

程新思想和新理念的传播。

3.6 活跃学术氛围，促进国际交流

材料基因工程的研究，对于营造活跃的学术交

流氛围，促进国际交流起到重要的作用。2014年以

来，我国在“新材料国际发展趋势高层论坛”和“国际

冶金及材料分析测试学术会议”上设有材料基因工

程分会场；2017年 11月 21~23日，在广州召开了首

届材料基因工程高层论坛，吸引了32位材料领域的

海内外院士和 520名知名专家学者参加；2018年 10

月 14~16日，在北京召开了第二届材料基因工程高

层论坛，40位材料领域的院士和近1000名国内外知

名专家学者参加；作为中国工程院工程科技战略高

端论坛，第三届材料基因工程高层论坛于2019年11

月在云南昆明召开，36位材料领域的院士、40位海

外学者和 1100多名国内知名专家学者参加。材料

基因工程高层论坛已经逐渐发展成为具有较大国际

影响的高水平学术交流平台。

世界集成计算材料工程(ICME)大会是国际材

料基因工程最具影响力的学术会议之一，2019年北

京材料基因工程高精尖创新中心成为 ICME2019大

会的重要支持单位，我国多位知名专家受邀担任大

会国际顾问、大会组委会委员、做大会报告或邀请报

告，体现了我国在国际材料基因工程研究领域的地

位和影响力。

4 未来发展方向建议

4.1 前沿技术发展与创新平台建设

发展材料基因工程颠覆性前沿技术，强化我国

在材料高通量制备与表征、服役行为高效评价技术

和数据标准等领域的优势。突破材料高效计算和设

计基础软件、大规模材料数据生产与数据库建设等

短板，建设材料原始创新的技术体系。通过资源整

合、统筹规划、分步实施，建设一批国际一流的材料

基因工程创新平台；调动部门和地方的积极参与，通

过材料基因工程创新平台的有机融合、协同创新，建

成若干国家/区域材料基因工程融合创新中心，形成

材料基因工程协同创新网络，完善新材料原始创新

的基础设施和科技条件，将会大幅度提升新材料领

域的原始创新能力和水平。

4.2 材料人工智能技术的研发与应用

材料基因工程有效地推动了大数据和人工智能

技术在材料领域的发展和应用，将传统研发模式中

较少考虑的变量引入到材料设计，增加了发现新材

料和新功能的可能性，数据的应用与共享成为材料

基因工程领域最具开拓性和重要性的部分，数据驱

动有望成为未来新材料研发的主要模式，即材料科

学研究的“第四范式”。

大力发展材料人工智能技术，结合计算机科学、

互联网和云计算等先进技术，研发材料高效计算、高

通量实验和材料数据融合的一体化技术，构建材料

科学理论、大数据、人工智能协同驱动的材料研发新

技术，形成以材料高效计算、高通量实验为数据生产

和数据供给，材料大数据与人工智能技术协同驱动

的材料创新体系和智能研发新模式，将会极大地促

进新材料领域的发展。

4.3 材料基因工程关键技术工程化应用

大力推广和应用材料基因工程先进技术，利用

创新平台，促进材料基因工程关键技术和方法在材

料研发周期内全链条的深度交叉融合、产学研用的

高效协同创新，提升新材料和新工艺技术的研发、

应用水平和效率，促进高端制造业和高新技术关键

材料的发展，增强高端关键材料的自主保障能力。

在材料研发与应用全链条推广应用材料基因工程

的新理念和新技术，提高高端制造业关键材料研

发、生产、应用的水平，提升战略前沿新材料的自主

创新能力，是我国未来材料基因工程发展的核心

目标。

4.4 创新人才培养

材料基因工程的发展推动了材料科学与工程教

育体系的变革，形成以材料科学理论、计算材料学、

材料信息学等有机融合的材料学科新体系和人才培

养新模式。培养和造就一批具有材料基因工程新思

想、新理念，掌握新方法和关键技术的创新人才队
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伍，为我国材料产业的创新发展奠定人才基础和优

势，成为未来材料领域人才培养的核心任务。

5 结语

材料基因工程研究有力地推动了我国材料科技

领域前沿共性关键技术、前沿新材料的研究和发展，

推动了材料基因工程新理念和新方法的形成和发

展，促进了材料科技前沿技术发展。尤其是材料基

因工程国家重点专项的实施，产出了一批原创性的

基础理论和关键技术，研制出了一批具有自主知识

产权的装备，一批研究成果获得工程化应用，为提升

我国在材料科技前沿领域的研究水平和地位，打下

了坚实的基础。未来，将以建设材料基因工程创新

平台、综合型创新人才培养、工程化应用为核心，推

动材料基因工程的发展与应用，通过变革材料“试错

法”的研发模式，促进新材料产业的快速发展。

致谢 感谢科技部重点研发计划专项对材料基因工程

研究的支持，感谢重点专项管理部门、专家组和项目负责人

对本文提出的宝贵建议。
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