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美国政府于 2011 年宣布启动“材料基因组计

划”，宣告“理性设计-高效实验-大数据技术”深度融

合、协同创新这一新型材料研发模式的开启。基于

此，以数据驱动，并具有更快、更准、更省地获得“成
分–结构–工艺–性能”间相互关联特点的机器学习，

成为继“实验”、“理论”、“计算”后材料科学研究的

“第四范式”中的核心要素。 
目前，材料科学领域已积累了大量的结构化（描

述符）与非结构化（如图形、图像、文本）数据，

利用机器学习或深度学习模型能够从多源、异构的

材料数据中挖掘潜在的有效信息，已被广泛地应用

于材料知识挖掘与表示、分子动力学势场的开发、

新材料体系及其性质的预测、实用型材料发现等问

题的研究。然而，现阶段研究大都基于纯数据驱动

的机器学习展开，其性能极度依赖于数据质量，同

时机器学习结果还普遍存在不可解释性，由此阻碍

了其在材料科学领域的进一步推广。因此，将材料

领域知识与机器学习建模相融合，构建数据与知识

双向驱动的机器学习模型，对于提升机器学习的普

适性、准确性和可解释性，以此推动高性能材料的

设计与研发至关重要。这不仅顺应了第三代人工智

能的发展趋势，也为“AI for Science”战略背景下我

国从制造大国向制造强国转变提供有力支撑。 
本专题中，来自上海大学、上海交通大学、复

旦大学、华东理工大学、上海工程技术大学、南京

理工大学、吉林大学、清华大学、北京大学、浙江

大学、北京信息科技大学、武汉理工大学、西安交

通大学、大连海事大学、湖南大学、中山大学的相

关领域专家学者对基于机器学习的材料制备及应用

研究进行了详细介绍。专题包括 12 篇综述论文和  
7 篇研究论文，详细介绍了基于机器学习的电化学

能源电池宏微观设计、热障涂层失效模式判别、多

保真度数据学习算法的定量噪声评价、风化硅酸盐

玻璃原成分预测及亚分类方法、机器学习原子势在

锂金属负极中的应用、基于机器学习原子势函数的

模拟软件开发及应用、机器学习在锂电池固态电解

质研究中的应用、机器学习辅助的纳米催化反应动

力学研究进展、二维材料催化活性描述符的研究进

展、基于机器学习势函数的材料力热性质多尺度模

拟研究进展、主动学习辅助材料研发进展、机器学

习加速理论晶体结构预测的研究进展、热电材料设

计、有机无机杂化钙钛矿材料带隙评估、基于晶体

图卷积神经网络建立的金属表面能的预测框架、电

介质材料的筛选与挖掘、新型 BCS 超导材料设计

等材料研究方向的具体应用，并阐述了目前机器学

习应用于材料科学领域面临的数据质量问题及其

解决方案。 
目前，利用材料基因组思想研发新材料受到国

内外研究者和产业界的广泛关注，涉及诸多材料体

系和应用领域。由于篇幅限制，本专题仅涉及到机

器学习应用于材料科学的部分领域，且有疏漏之处

在所难免，还请各位读者批评指正。 
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