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知识与数据交互驱动的力学性能极限研究进展
!

高恩来!!
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探索物质力学性能极限是科学研究的前沿"发掘极限力学性能物质!材料或结构#可为国防军工等尖

端领域发展提供物资基础
7

然而"杨氏模量$抗拉强度等力学性能的理论极限未知"引发长期以来悬而未决的争议

与迷茫"诸如是否存在比金刚石更刚$更硬的物质. 人类是否已经接近材料力学性能的边界. 化学元素相互组合

可形成无穷物质"仅已知物质结构就多达数百万种且数目仍在快速增长"从中发掘出性能突破现有纪录的物质挑

战巨大
7

知识与数据交互驱动的研究范式源远流长$历久弥新"是发展和革新力学理论的宝典
7

近年来"在新型知识

与数据交互驱动下"研究人员发展了更高效能的物质性能预报理论"确定了若干力学性能的理论极限"设计制备出

若干性能接近于理论极限的物质
7

本文回顾梳理了相关领域的研究现状"探讨了相关领域的发展趋势及其面临的

机遇与挑战
7

关键词
"

知识驱动"数据驱动"结构
F

性能关联"力学性能极限"极限性能物质
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引言

杨氏模量$泊松比等力学性能度量提出数百年

来"为衡量物质受力$变形等力学行为提供了基本工

具(

;

"

#

)

7

自然界物质间存在四种基本相互作用&强相

互作用$弱相互作用$电磁相互作用$引力相互作用"

基本相互作用的能量和空间尺度决定了物质力学性

能的尺度
7

例如"研究表明中子星的属性本质上依赖

于夸克间的强相互作用"其外壳强度是钢铁的
;$$

亿倍(

?

"

!

)

7

本文所探讨的物质是由原子组成的材料

或结构"其组成原子的电子与电子$电子与原子核$

原子核与原子核彼此之间以电磁力的形式相互作

用
7

考虑到电磁相互作用的能量和空间尺度限制"常

规条件下物质的宏观刚度$强度等力学性能理应存

在上限
7

然而"长期以来杨氏模量等力学性能的理论

极限未知"材料力学教科书中相关内容留下空白"引

发长期以来悬而未决的争议与迷茫(

"

"

>

)

7

诸如是否

存在比金刚石更刚$更硬的物质. 人类是否已经接

近材料力学性能的边界. 化学元素相互组合可形成

无穷物质"而力学性能的理论极限犹如从无穷物质

海洋中发现极限力学性能物质的灯塔
7

为了指引极

限性能物质的发现"从微观基本相互作用出发确定

宏观力学性能的理论极限成为关键问题之一
7

极限力学性能物质是先进固体材料与结构的代

表"被广泛应用于机械加工$先进武器等工业领域以

及高压物理等基础研究领域
7

发掘新型极限力学性

能物质不仅对拓展人类认知边界有重要科学意义"

而且对提升国家工业制造水平有潜在应用价值
7#$

世纪中叶"金刚石和立方氮化硼的人工合成大幅推

动了相关工业应用及基础科学研究的进步
7

在刘慈

欣的科幻作品/三体0中(

L

)

"汪淼教授所研究的极限

性能纳米材料,飞刃-可削铁如泥"将地球叛军巨轮

,审判日-号切割成数十片薄片
7

科幻小说里的脑洞

给读者留下了十分深刻的印象"也反映了人类对终

极材料的梦想
7

当今"物质结构
F

性能关联的知识与

数据交互增长"新型极限性能物质不断涌现"人类从

未如此接近终极材料的梦想
7

例如"笔者课题组近期

!

!!

国家自然科学基金面上项目!

;#;L##>;

#和国家自然科学基金青年项目!
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#资助
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网络首发
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设计出迄今比杨氏模量$比抗拉强度$比应变能密度

最高的物质"相关性能接近于理论极限(

<

"

=

)

7

随着超

高力学性能物质不断涌现"物质组分结构逐渐接近

物理化学极限"设计制备具有更高力学性能物质难

度日益增加
7

化学元素相互组合可形成无穷物质"仅

已知的物质结构就多达数百万种且数目仍在快速增

长
7

相较于数据库中力学性能已知物质!含结构组

分$力学性能信息#"目前数据库中力学性能未知物

质!仅含结构组分信息#数量更多$增长更快
7

目前缺

乏高效$准确$普适的物质性能预报理论或实验测定

方法"通过已有方法!实验或第一原理计算#遍历获

取数据库中所有物质力学性能代价巨大
7

例如"材料

项目!

3HQI9:H6DK95

@

IAQ

"

3K

#数据库历时近十年由

第一原理计算出弹性矩阵的物质仅有
;!

"

$L#

种"不

足五大数据库中物质总数的
$7"Y

!表
;

#

7

表
%

"

典型材料数据库信息统计
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数据库 材料总数 力学性能已知的材料数量 文献

剑桥结构数据库 !
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开放量子材料数据库 !

,

8

IB P̂HBQPE 3HQI9:H6D2HQHOHDI

"

,̂ 32

#

;

"

$##

"

>$? $

(

;;

)

晶体学开放数据库 !
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无机晶体结构数据库 !

'B59

N

HB:A%9

J

DQH6*Q9PAQP9I2HQHOHDI

"

'%*2

#

#<;

"

>#> $

(

;?

)

材料项目数据库 !
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综上所述"力学性能极限研究面临两个关键问

题&!

;

#如何从微观基本相互作用出发确定宏观力

学性能的理论极限. !

#

#如何从无穷物质组合中高

效挖掘出力学性能接近理论极限的物质!简称,极限

性能物质-#. 宏观力学性能取决于微观结构"发展

新型宏观力学性能预报理论是解决上述两个关键问

题的共性需求
7

当今"固体力学研究加速发展"知识

与数据快速增长
7

一方面"固体力学研究深入到原

子$电子尺度"这为发展新型知识驱动材料设计理论

提供了土壤
7

另一方面"固体力学研究与人工智能$

数据科学交叉"自动化$高通量方法的发展促使物质

结构与性能数据爆炸式增长(

;"

)

7

新型知识与数据交

互"有望产生更高层次的知识和数据驱动力学性能

预报模型
7

知识与数据交互驱动的研究范式源远流

长$历久弥新"是发展和革新力学理论的宝典
7

例如"

;L

世纪牛顿基于大量实验数据总结归纳"提出了三

大运动定律
7#$

世纪初"实验观察到一些微观粒子

的行为与牛顿运动定律不符"薛定谔等物理学家通

过对大量实验数据!黑体辐射$光电效应等#的深入

思考"以及对经典物理学概念的创新重构"逐步形成

了量子力学理论知识
7

在量子力学等底层知识驱动

下"第一原理计算提供了根据物质结构预报其力学

性能的普适$准确算法
7

近年来"第一原理计算的物

质结构
F

性能数据快速增长
7

研究人员不仅可基于海

量第一原理数据训练更高效的机器学习力学性能预

报模型"而且可从海量数据中借助人工智能方法洞

见物理规律"发展更高层次的知识驱动微观物理模

型
7

基于知识驱动微观物理模型"研究人员可大幅缩

小极限性能物质的搜索区间"指引极限性能物质的

精准设计(

<

"

=

"

;>

"

;L

)

7

由此可见"知识和数据具有多层

次$复杂性等特点"知识与数据交互驱动的范式可为

力学性能极限研究提供路径
7

本文针对杨氏模量$体积模量$泊松比等典型力

学性能"回顾梳理了相关力学性能极限与极限力学

性能物质的研究进展"探讨了相关研究领域的发展

趋势及其面临的机遇与挑战
7

同时"也剖析了若干知

识与数据交互驱动研究的案例"希冀在机器学习等

人工智能席卷科学研究的当下"激发读者对知识驱

动$数据驱动以及知识与数据交互驱动研究范式的

思考
7

后续内容分为三个部分&!

;

#知识与数据驱动

结构
F

性能关联方法研究进展%!

#

#典型力学性能极

限研究进展%!

?

#总结与展望
7
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知识与数据驱动结构
F

性能关联方法研究

进展

""

工欲善其事"必先利其器
7

结构
F

性能关联是固

体力学研究的核心问题之一"这是因为物质的宏观

力学性能密切依赖于其微观结构"建立微观结构与

宏观性能关联不仅可用于根据物质结构组分信息预

测其力学性能"同时可为设计极限性能物质的结构

组分提供准则
7

数十年来"物质结构
F

性能关联方法

研究取得了显著进展!图
;

#

7

过去人们常用试错实

验或,炒菜式-方法制备$筛选高性能物质"造成了人

力$物力与财力的巨大浪费
7

为了增强高性能物质制

备中的理论预见性"减少实验盲目性"研究人员逐渐

积累数据$归纳实验规律$总结科学原理"提出了诸

多经验'半经验公式"用于指引极限力学性能物质的

设计制备
7

目前对材料的研究深入到分子$原子$电

子等物质微观尺度"结构
F

性能关联已成为力学$物

理学$化学等多学科交叉研究领域
7

随着计算量子力

学方法的发展和计算机运算能力的提升"第一原理

计算被广泛用于根据物质结构组分信息预测其力学

性能
7

近年来"随着物质数据库中结构
F

性能数据的

快速增长"机器学习等数据驱动结构
F

性能关联方法

逐渐凸显优势
7

经验'半经验方法$第一原理计算$机

器学习模型的本质都是围绕物质结构
F

性能关联开

展分析与计算"其中经验'半经验方法$第一原理计

算等属于知识驱动方法"机器学习等属于数据驱动

方法
7

知识嵌入可增强数据驱动方法效能"而数据驱

动方法可加速新型知识发现
7

为了融合两类方法优

点"实现理论知识与数据的结合"知识与数据交互驱

动方法成为当前研究热点
7

下面将首先介绍知识驱

动结构
F

性能关联方法研究进展"然后梳理数据驱动

结构
F

性能关联方法研究进展"最后回顾知识与数据

交互驱动结构
F

性能关联方法研究进展
7

图
;

"

材料的实验制备$计算设计与性能表征(
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"
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知识驱动结构
F

性能关联方法研究进展

第一原理计算是由量子力学知识驱动的结构
F

性能关联方法
7

随着计算量子力学方法的发展和计

算机运算能力的提升"第一原理计算被广泛应用于

根据材料结构组分预测其性能(

#$

)

7

例如"燕山大学

田永君教授研究组基于第一原理计算预测了多种超

硬材料"包括立方四氮化三碳!

APO:AF%

?

(

!

"维氏硬

度
K

4

"

=#_KH

#

(

#;

)和以碳为中心的正交碳结构

!

K

4

"

="_KH

#

(

##

)等"硬度可与金刚石媲美
7

哈尔滨

工业大学周玉教授研究组通过第一原理计算发现蓝

丝黛尔石的杨氏模量!

;?#"_KH

#比金刚石更高

!

;;"$_KH

#

(

#?

)

7#$;#

年"结合自主开发的结构预测

软件和第一原理计算"吉林大学马琰铭教授研究组

预测了兼具高杨氏模量!

L

"

<L=_KH

#和高硬度

!

K

4

"

LL_KH

#的体心四方二氮化碳!

OAQF%(

#

#

(

#!

)

7

然而"底层量子力学知识驱动的第一原理计算对于

大体系与高通量计算代价高昂
7

例如"历时近十年"

3K

数据库基于第一原理计算出
;!

"

$L#

种晶体的

弹性常数信息"不足已知晶体结构数量的
$7"Y7

由

此可见"通过第一原理计算遍历获取海量物质力学

性能存在巨大挑战"这阻碍了极限力学性能物质的

高效挖掘
7

+

#L;

+ 固体力学学报
"""""""""""""""""

#$#!

年第
!"

卷



经验'半经验方法是研究人员在长期积累实验

与计算数据$归纳物理规律和总结科学原理的基础

上提出的结构
F

性能关联标度律$经验'半经验法则

与公式$经验分子计算模拟等"下面以硬度和体积模

量为例说明
7WHBI9

等(

#"

)总结了超硬物质!

K

4

大于

!$_KH

#的设计制备经验&!

;

#由轻质元素组成的共

价化合物!如立方氮化硼#%!

#

#由轻质元素和具有

高价电子密度的过渡金属元素组成的化合物!如二

硼化铼$四硼化钨#

7

该经验法则为挖掘设计超硬物

质缩小了搜索区间
7

研究表明物质的硬度与体积模

量密切相关"这为从体积模量出发搜索超硬物质提

供了基础
7;=<"

年"美国加州大学的
%5GIB

提出了

预测金刚石型和闪锌矿型结构物质体积模量!

G

#的

模型(

#>

)

"并于
;==?

年推广到以下形式(

#L

)

&

G[

M

A

!

!

;=L#X##$3

#

"

?&"

!

;

#

其中
M

B

是平均配位数"

"

是键长"

3

是离子性经验参

数
&;==>

年"

*PB

N

等指出物质的高硬度主要归因于

高原子配位数$高共价性的化学键和短而强的原子

键合方式
&

对于金刚石型结构物质"他们提出了计算

体积模量的
N@O

模型(

#<

)

&

6BG[=&L"N

X$&$!!<

@

X$&!#?

O

$&$!>#

!

#

#

其中
N

是物质组成原子的平均周期数"

@

是平均原

子间距"

O

取决于两成键原子
D

轨道电子数之差
&

#$$?

年"燕山大学田永君团队将物质宏观硬度与微

观电子结构关联起来
&

他们假设硬度是单位面积上

所有化学键对压头的抵抗力之和"提出了计算共价

化合物维氏硬度的微观模型(

#=

)

&

K

4

!

_KH

#

[?"$

M

#

'

?

I

I

X;&;=;

8

:

"

#&"

!

?

#

其中
M

I

是价电子密度"

"

是键长"

8'

是
KG:66:

8

D

离

子性
&#$$>

年"捷克科学院物理所
g:EP

h

BIC

等假设

硬度取决于材料单位体积内化学键强度"提出了计

算离子和共价化合物维氏硬度的微观模型(

?$

)

&

K

4

!

_KH

#

[

;""$

#

:

H

:槡 O

"

HO

E

HO

I

X!

8

I

!

!

#

其中
#

是两成键原子的体积"

"

HO

是键长"

E

HO

是配位

数"

8I

是离子性"

:

H

与
:

O

是原子的参考势"由原子的

价电子数和半径决定"式中的半经验参数由第一原

理计算获取
&#$$<

年"大连理工大学薛冬峰团队提

出了新型电负性标度"并建立了物质努氏硬度!

K

W

#

的化学键电负性模型(

?;

)

&

K

W

!

_KH

#

[!#?&<M

U

P

HO

I

X#&L

8

:

X?&!

!

"

#

其中
M

U

"

P

HO

和
8:

分别为化学键密度$化学键电负

性和离子性
&

此外"田永君团队将化学键强度定义为

化学键抵抗拉伸破坏时的极限拉力"建立了共价$离

子化合物理想抗拉强度与化学键强度关联的半经验

模型"揭示了键长$有效成键电子数对材料理想抗拉

强度的影响机制(

?#

)

&

上述经验'半经验方法提供了

快速预报物质力学性能的手段"相比第一原理计算

方法效率更高"在加速发现高性能物质方面取得了

诸多成就
&

然而"宏观力学度量与微观物理化学度量

!电负性$离子性等#的关系依赖于数据拟合经验"缺

乏清晰的数学与力学原理
&

因此"此类经验'半经验

方法通常仅适用于特定类型物质"缺乏普适性"且经

验参数的选取需要极强专业知识
&

对于海量共价性$

离子性$金属性各异的物质"上述方法尚不能给出满

意答案
&

%&&

"

数据驱动结构
Q

性能关联方法研究进展

近年来"机器学习$数据挖掘等数据驱动技术在

先进材料与结构研究方面逐渐凸显优势
&

国内外多

个研究团队在数据驱动本构建模$疲劳寿命预测$材

料设计等领域取得了重要进展"进行了回顾与展

望(

;>

"

??Q"$

)

&

南京航空航天大学郭万林教授团队发展

了机器学习模型"用于对具有体心立方相和面心立

方相的高熵合金进行高效搜索(

";

)

&

结合高通量计

算"郭万林教授与张助华教授研究团队还从金属氢

化物中搜索到
;;$

种具有独特性质的二维纳米材

料(

"#

)

&

上海大学江进武教授团队基于卷积神经网络

模型"揭示了孔穴分布与石墨烯热导率之间的关联"

提出了调控多孔石墨烯结构热导率的方法(

"?

)

&

浙江

大学周昊飞研究员与刘嘉斌教授团队"基于机器学

习方法建立了铜合金化学成分$老化时间与其性能

!硬度和电导率#的关联模型"并通过实验验证了机

器学习模型预测的结果(

"!

)

&

亚利桑那州立大学姜汉

卿教授团队共同发展了一套数据驱动方法"通过离

散噪声数据直接获得了经典物理及力学问题的变

分律(

""

)

&

在物质科学研究领域"数据库的蓬勃发展为挖

掘物质结构组分与力学性能之间的内禀关系"加速

+

?L;

+第
#

期
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新型极限力学性能物质的发现与应用提供了机

遇(

;>

"

!=

"

">

)

&

数据库中的物质结构组分$力学性能数据

通常由实验或理论计算获取
&

实验是一种直接获取

数据的方式"但物质制备$结构表征与性能测试周期

长$难度大"通过实验获取大量数据的成本很高
&

相

较于实验"理论计算具有高效快捷等优点"基于第一

原理计算物质结构与性能为大规模数据库的构建提

供了强有力的工具
&

例如"开放量子材料数据库

!

,

8

IB P̂HBQPE 3HQI9:H6D2HQHOHDI

"

,̂ 32

#已经

收录了
;

"

$##

"

>$?

组经过第一原理计算的物质结构

组分和能量数据
7

此外"较大的数据库还包括晶体学

开 放 数 据 库 !

%9

J

DQH665

N

9H

8

G

J

,

8

IB 2HQHOHDI

"

%,2

#和无机晶体结构数据库!

'B59

N

HB:A%9

J

DQH6

*Q9PAQP9I2HQHOHDI

"

'%*2

#"迄今为止它们分别包

含
"$L

"

##>

种和
#<;

"

>#>

种物质的结构组分数据

!表
;

#

7

基于大量物质结构与性能数据"国内外科研

团队开展了相关数据驱动研究
7#$;=

年"清华大学

倪军教授团队发展了物质结构组分
F

体积模量'剪切

模量的深度神经网络模型(

">

)

7#$#;

年"美国休斯敦

大学
d9

N

5AG

团队发展了物质化学组分
F

维氏硬度的

集成机器学习模型(

!=

)

7#$#;

年"笔者课题组通过对

3K

数据库中上万种弹性矩阵已由第一原理计算获

取的物质进行了挖掘"发现了
#

种已知杨氏模量最

高的块体晶体!

,D(

#

"

L

"

;?<?_KH

%

%(

#

"

L

"

;"""_KH

#

(

;>

)

7

进一步"基于对上万种物质结构组分

与最大杨氏模量数据的全局敏感性与相关性分析"

确定了与物质最大杨氏模量密切关联的
>

个结构组

分特征参量
7

上述数据驱动方法提供了快速预报物

质力学性能的手段"在加速发现新材料方面也取得

了一定成效
7

然而"基于数据且仅基于数据的机器学

习等数据驱动方法存在数据依赖严重$物理意义不

明确$外延性预测存疑等问题"这阻碍了相关方法的

可靠应用
7

%7'

"

知识与数据交互驱动结构
F

性能关联方法研究

进展

知识驱动方法和数据驱动方法各具优势和局

限
7

如
;7;

和
;7#

小节所述"现有的知识或数据驱动

结构
F

性能关联方法难以兼顾力学性能预报的精度$

效率与普适性&第一原理计算对于大体系与高通量

计算代价高昂%经验'半经验方法仅适用于特定类型

的物质和力学性能"缺乏普适性"且复杂多样经验参

数的选取需要极强专业知识%目前物质结构
F

性能关

联的数据驱动模型尚处于起步阶段"面临结构组分

变量过多$维度过高$模型物理意义不明确等问

题(

!$

"

"L

"

"<

)

7

一方面"这会增加模型复杂度与计算量"

易于导致维数灾难%另一方面"通常已知的超高力学

性能物质结构
F

性能数据极其稀少"因而模型在超高

性能区间训练不足"导致模型外延性预测结果存

疑(

"L

"

"<

)

7

这是由于基于数据且仅基于数据的模型没

有充分嵌入人们已经掌握的理论知识"存在本质缺

陷"难以在数据科学自身范畴内改进
7

因此"当前该

研究领域的一个重要趋势是融合这两类方法的优

点"发展知识与数据交互驱动结构
F

性能关联方法"

实现理论知识与数据的有机结合"加速先进材料与

结构的理解设计(

!>

"

!L

)

7

知识与数据交互驱动方法的核心在于将已知的

科学知识与新兴的数据科学技术结合起来"主要包

括知识嵌入和知识发现两个方面(

!>

"

!L

)

7

知识嵌入是

将守恒律$变分律等基本物理化学理论和经验'半经

验公式等作为先验知识嵌入到数据驱动模型"发展

理论知识约束或引导的数据驱动模型"如物理信息

神经网络模型$迁移机器学习模型"用于分析处理海

量物质结构
F

性能数据
7

知识嵌入不仅可提升数据驱

动模型的可解释性和外延性预测能力"还可降低模

型训练对数据的依赖性"实现小样本学习等目标
7

知

识发现是通过数据科学技术从海量数据中提取新型

规律$机制等知识"进一步归纳总结新型理论
7

这类

新型知识可为先进材料与结构发掘设计提供可靠依

据"也可为物质结构
F

性能关联研究带来新突破
7

综

上所述"知识嵌入可增强数据驱动模型效能"数据驱

动可加速新型知识发现"知识与数据交互驱动结构
F

性能关联方法有望成为物质科学研究的强有力

工具
7

&

"

典型力学性能极限研究进展

&7%

"

杨氏模量!比杨氏模量及相关性能"声速!抗拉

强度等#极限

杨氏模量是两个世纪前英国物理学家
SG5EHD

a5PB

N

提出的衡量固体抵抗弹性变形能力的力学

+
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度量"其定义是单轴加载时应力!

$

#与应变!

"

#的比

值!

L[

$

'

"

#

&

对于各向异性材料"杨氏模量与加载方

向密切相关
7

自古至今"人类始终在不断追求更高力

学性能的物质以满足生产生活需求!图
#

!

H

##

7

史学

家根据人类制造工具所用的材料将早期人类历史划

分为石器时代$青铜时代和铁器时代
7

石器时代"人

类使用石头!燧石"

L

"

<$_KH

(

"=

)

#等工具进行狩猎%

青铜时代"人类铸造的青铜器具!青铜"

L

"

;;?

_KH

(

>$

)

#对提高社会生产力起了划时代的作用%铁

器时代"冶铁技术!铁器"

L

"

;<"_KH

(

>;

)

#的发展大

幅提高了农耕效率
7

近现代以来"新发现的超高杨氏

模量物质多为晶体!图
#

!

H

##

7

得益于短而刚的化学

键"金刚石的杨氏模量高达
;;"$_KH

"长期以来被

公认为最高杨氏模量物质(

>#F>!

)

7;=""

年"研究人员

成功合成金刚石!

L

"

;;"$_KH

#

(

>"

)

7;="L

年"研究

人员成功合成立方氮化硼!

L

"

<"$_KH

#

(

>>

)

7;=>>

年"

2H96:B

N

通过实验研究了元素周期表第五周期和

第六周期金属的基本力学性能"发现锇!

,D

"

L

"

">$_KH

#和铱!

'9

"

L

"

"?<_KH

#是其中杨氏模量最

高的两种物质(

>L

)

7;=<=

年"加州大学
0:P

和
%5GIB

通过理论计算预测了碳和氮形成的共价晶体
)

F

%

?

(

!

具有超高力学性能(

><

)

"掀起了对碳氮化合物

等晶体的研究热潮
7

随后"

':

@

:EH

和
'AG:GHDG:

及
dIF

QGPBI

等各自在实验中发现了单壁碳纳米管(

>=FL;

)

"

.P5TT

研究组通过实验表征其杨氏模量为
?#$F;!L$

_KH

!平均
;$$#_KH

#

(

L#

)

7#$$<

年
0II

等通过纳米

压痕测试测量出单层石墨烯的抗拉强度为
;?$

_KH

"面内杨氏模量约为
;$$$_KH

!厚度取
$7?!

BE

#"与莱斯大学
aHC5OD5B

研究组的前期理论计

算一致(

L?

"

L!

)

7#$$=

年"上海交通大学孙弘教授与内

华达大学陈长风教授等通过第一原理计算预测蓝丝

黛尔石具有超高力学性能(

L"

)

"随后哈尔滨工业大学

周玉教授等通过第一原理计算发现其杨氏模量

!

;?#"_KH

#比金刚石更高!

;#$<_KH

#

(

#?

)

7

图
#

"

典型超高杨氏模量物质

1:

N

7#

"

S

J8

:AH6EHQI9:H6D]:QGHBIVQ9IEIa5PB

N

*

DE5RP6PD
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""

当前固体力学研究深入到原子$电子尺度并与

人工智能$数据科学交叉"新型物质结构
F

性能关联

知识与数据快速增长"知识与数据交互驱动为探究

物质杨氏模量极限带来新机遇
7#$#;

年"笔者课题

组对
3K

数据库中
;?

"

;##

种晶体!弹性矩阵已由第

一原理计算获取#开展数据驱动研究"发现了
#

种新

型超高模量晶体!

%(

#

和
,D(

#

#"其最大杨氏模量

!分别为
;"""_KH

和
;?<?_KH

"图
#

!

O

##大于金刚

石!

;;"$_KH

#

7

进一步"对上万种晶体开展数据驱

动机理分析"从上百个结构组分描述符中确定了与

晶体最大杨氏模量密切相关的
>

个关键结构组分特

征参量"并开发了用于筛选超高杨氏模量晶体!大于

;$$$_KH

#的机器学习模型(

;>

)

7

基于上述数据驱动

研究"笔者课题组对极限杨氏模量物质的结构组分

特征形成了新认知"建立了知识驱动的极致杨氏模

量微观物理模型&化学键具有极致刚度$取向度与密

度!图
?

!

H

##"理论推导出任意元素组成物质极致杨

氏模量!

L

#的表达式&

L[

*

9

I

/

! #

d

#

M

I

9

I

-

H

!

>

#

其中
*

"

9

I

"

/

d

"

M

I

和
-

H

分别为约化普朗克常数"

电子质量!常数#"玻尔半径!常数#"原子价电子数和

原子体积
&

结合物质密度!

+

[J9

8

'

-

H

"其中
J

和
9

D

分别为相对原子质量与质子质量#"进一步推导出极

致比杨氏模量!

L

+

#的表达式&

L

+

[

*

#

9

I

9

8

/

#

d

M

I

! #

J

!

L

#

公式
>

和
L

仅依赖于
M

I

'

-

H

和
M

I

'

J

"其他参数均

为物理常数
&

遍历前期物理化学家确定的元素周期

表数据"分别将
M

I

'

-

H

和
M

I

'

J

的极值代入公式"

图
?

"

杨氏模量及相关性能极限
7

!

H

#极致杨氏模量物质的微观物理模型构建$理论极限确定与数据驱动验

证(

;L

)

%!

O

#

F

!

A

#设计抗拉性能接近理论极限的物质(

<

"

=

)

1:

N

7?

"

d5PBRD5BQGIa5PB

N

*

DE5RP6PDHBR9I6HQIREIAGHB:AH6

8

95

8

I9Q:ID7

!

H

#

2IUI65

8

EIBQ5TE:A95DA5

8

:A

E5RI6DT59EHQI9:H6D]:QGIVQ9IEIa5PB

N

*

DE5RP6PD

"

RIQI9E:BHQ:5B5TQGIQGI59IQ:AH6O5PBRD5BQGI

a5PB

N

*

DE5RP6PD

"

HBRRHQHFR9:UIBUH6:RHQ:5B5BQGIO5PBRD

(

;L

)

%!

O

#

F

!

A

#

2ID:

N

B5TEHQI9:H6D]:QGQIBD:6I

EIAGHB:AH6

8

95

8

I9Q:IDH

88

95HAG:B

N

QGIQGI59IQ:AH6O5PBRD

(

<

"

=

)
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确定了杨氏模量与比杨氏模量的理论上限分别为

?$L!_KH

和
;$?>_KH

+

N

X;

+

AE

?

!图
?

!

H

##

(

;L

)

7

需

要指出"上述公式还可用于估计任意化学组分物质的

杨氏模量与比杨氏模量上限
7

杨氏模量的理论极限为

相关性能!声速$抗拉强度等#极限的估算提供了重要

依据
7

声速与比杨氏模量存在关系&

-[

(

L

+

!

;X

#

#'!

;

\

#

#!

;X#

#

#)

;

'

#

"其中
#

为泊松比
&

假定泊松比取典型

数值
$&?

"那么声速上限可估算为
?LCE

+

D

X;

"这与近

期
S9HAGIBC5

等人确定的声速上限!

?>CE

+

D

X;

#基

本一致(

L>

)

719IBCI6

模型表明理想固体的抗拉强度

约为杨氏模量的
;

'

;$

(

LL

)

"进一步研究表明理想固体

的抗拉强度通常为杨氏模量的
;

'

<F;

'

;"

(

L<

"

L=

)

7

结合

杨氏模量的理论上限以及杨氏模量和抗拉强度关

系"抗拉强度与比抗拉强度的上限可分别估算为

?<!_KH

和
;?$_KH

+

N

X;

+

AE

?

7

""

在上述知识与数据驱动模型指引下"极限杨氏

模量物质的结构组分搜索区间大幅缩小
7

具体而言"

若要满足化学键具有极致刚度和取向度的条件"那

么可选的结构应满足化学键呈线性分布"可选的组

分只有硼$碳$氮这类半径小$电负性大$可形成短而

刚化学键的轻质元素
7

在上述结构组分条件约束下"

笔者课题组枚举出
;!?

种由线性原子链组成的晶体

!简称,线性晶体-#

7

经第一原理计算验证"发现线性

%

#

(

晶体比杨氏模量和比抗拉强度高达
;$?#_KH

+

N

X;

+

AE

?和
;$<_KH

+

N

X;

+

AE

?

!图
?OFA

#"接近

于比杨氏模量和比抗拉强度的理论极限!

;$?>_KH

+

N

X;

+

AE

?和
;?$_KH

+

N

X;

+

AE

?

#

7

为了避免诸如

横截面定义等争议"在研究低维物质结构时使用了

比杨氏模量$比抗拉强度等力学度量
7

为了获取具有

极限性能的块体材料"研究人员还提出了限域组装

线性晶体的概念设计(

<$

)

"其中限域线性碳链的杨氏

模量高达
#=L?_KH

"接近于杨氏模量的理论极限

!

?$L!_KH

#

(

;L

)

7

杨氏模量$抗拉强度的理论上限与

材料中化学键取向分布的维度密切相关"上述极限

杨氏模量$极限抗拉强度是极端各向异性线性晶体

沿特定方向的力学性能
7

&7&

"

体积模量极限

体积模量!

G

#是描述材料在均匀压缩或膨胀时

抵抗体积变形能力的物理量
7

它不仅用于衡量物质

的不可压缩性"而且与硬度$韧性等其他力学性能密

切相关(

<;

)

7

金刚石是过去长期公认的最高体积模量

物质"被誉为工业牙齿"在精密加工等国家工业领域

具有重要应用价值
7

研究人员长期以来致力于寻找

媲美$甚至超越金刚石的极不可压缩$超硬物

质(

!#

"

><

"

<#F<!

)

7

极不可压缩物质的界定目前尚无明确

标准"诸多文献把体积模量大于
?"$_KH

或
!$$

_KH

的物质称为极不可压缩物质(

<"F<L

)

7

本文将体积

模量大于
!$$_KH

$可与金刚石!

G

"

!?$_KH

#媲美

的物质称为极不可压缩物质
7

体积模量的预报是高通量筛选极不可压缩$超

硬物质的关键
7

目前研究人员已经开发了若干预测

体积模量的方法"包括经验'半经验公式(

#>

"

#L

"

<<F=$

)

$

第一原理计算(

><

"

<#

"

=;

)

$机器学习模型(

;>

"

!#

"

">

)等
7

基于

这些方法"过去数十年来发现了若干体积模量可与

金刚石媲美的极不可压缩物质"如
%

?

(

!

!

!#"F!=>

_KH

#

(

<#

)

"

AFd(

!

!$! _KH

#

(

=#

)

"

.I%

!

!##F!!$

_KH

#

(

=?

)和蓝丝黛尔石!

!?L_KH

#

(

#?

"

=!

)

7

然而"现有

的方法难以兼顾体积模量预报的精度$效率与普适

性!详见本文第
;

部分分析#

7

为此"靳蕊华等提出了

新型微观力学度量"并基于力学原理推导出高效$准

确$简洁$普适的体积模量预报公式"指引发掘出数

十种极限体积模量物质"大幅扩充了极不可压缩物

质家族(

="

)

7

具体而言"靳蕊华等首先理论定义了用

于衡量原子抵抗体积变形能力的新型力学度量111

原子刚度!

6[R

#

+

'

R

"

#

+

"

[$

"其中
+

和
"

分别为原子

能量及其体积应变#"并标定了化学元素周期表中每

种元素的原子刚度!图
!

!

H

##

&

研究发现每种元素的

原子刚度值对该元素所处的局域化学环境!应变$同

素异形体等#不敏感"接近常数"这为便捷利用原子

刚度预测体积模量提供了有利条件
&

进一步"基于宏

微观应变能密度互等"理论推导出用于体积模量预

测的简洁$普适公式&

G

0

,

(

'

6

'

'

-

"其中
(

'

$

6

'

和
-

分别为物质中元素
'

的原子分数$原子刚度和

物质的平均原子体积
&

数千种材料数据验证表明"相

比过去的经验'半经验公式$第一原理计算$机器学

习方法"该公式展现出显著的高效$准确$简洁$普适

等一体化优势
&

在该理论公式指引下"对现有数据库

中百万种力学性能未知的晶体开展了体积模量高通

量预测"从中筛选出超高体积模量晶体"

+
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图
!

"

体积模量极限(

="

)

7

!

H

#元素周期表中每种元素的体积模量$原子体积和原子刚度%!

O

#数据库中数千种晶体的

体积模量预测值与第一原理计算值对比%!

A

#极不可压缩物质元素组合藏宝图

1:

N

7!

"

d5PBRD5BQGIOP6CE5RP6PD

(

="

)

7

!

H

#

dP6CE5RP6:

"

HQ5E:AU56PEID

"

HBRHQ5E:ADQ:TTBIDDIDT59I6IEIBQD]:QG:B

QGI

8

I9:5R:AQHO6I

%!

O

#

%5E

8

H9:D5BOIQ]IIB

8

9IR:AQIROP6CE5RP6:HBRT:9DQF

8

9:BA:

8

6IDAH6AP6HQ:5BDT59QG5PF

DHBRD5TA9

J

DQH6D:BQGIRHQHOHDI

%!

A

#

S9IHDP9IEH

8

5TP6Q9H:BA5E

8

9IDD:O6IEHQI9:H6D

并经第一原理计算验证"发现了
!L

种刚度媲美金刚

石的极不可压缩物质!体积模量大于
!$$_KH

"图
!

!

O

##

7

作为对比"美国材料基因组计划数据平台
3HF

QI9:H6DK95

@

IAQ

历时近十年使用第一原理计算只计

算出一万多种晶体的弹性信息"其中刚度媲美金刚

石的晶体不足
;$

种
7

基于上述理论公式和化学元素

周期表数据"可估计任意化学组分物质的体积模量

上限"并绘制极不可压缩物质的元素组合藏宝图!图

!

!

A

##"提出极不可压缩物质设计准则"为未来逆向

设计刚度媲美金刚石的新型物质指明方向
7

为确定

体积模量的理论上限"研究人员遍历元素周期表数

据"将 结 构 组 分 的 极 致 数 据 代 入 公 式 !

G

0

,

(

'

6

'

'

-

#"估算出体积模量极限约为
"$$_KH7

俄

罗斯物理学家
d9HcGC:B

教授曾预测不可能获得体

积模量超过金刚石
#$Y

!

!?$i;7#

-

"$$_KH

#的

物质(

>

)

"与上述研究的理论估计一致
7

进一步"上述

理论验证表明诸多文献报道的体积模量异常高!显

著超过上述理论公式预测范围或显著超过
"$$

_KH

#的物质结果存疑(

=>F=<

)

7

单就体积模量而言"常

规条件下其性能纪录已经接近理论极限"进一步突

破$提升的空间有限
7

&7'

"

泊松比极限

不同于杨氏模量$体积模量等力学度量"泊松比

是无量纲力学度量
7

长期以来"中外学者在经典弹性
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力学框架下基于宏观弹性常数矩阵正定约束对各类

物质泊松比理论极限开展了大量研究"先后确定了

不同对称性物质的泊松比极限(

==F;$!

)

7

例如"发现各

向同性材料的泊松比极限为!

X;

"

\;

'

#

#"各向异性

材料的泊松比极限为!

X

j

"

\

j

#

7

然而"除了宏观

弹性常数矩阵正定约束"是否还存在其他微观物理

约束. 这些约束是否会进一步限制泊松比的取值范

围. 针对上述问题"笔者课题组建立了物质宏观弹

性常数与微观结构力常数!化学键$角刚度等#关联

的模型"开展了泊松比极限研究(

;$"F;$<

)

7

基于弹性理

论确定了七大晶系面内泊松比的理论极限"发现所

有材料最大泊松比与最小泊松比均满足内禀关系&

#

EHV

#

E:B

&

;

!图
"

!

H

#

F

!

O

##

(

;$"

)

%发现泊松比的理论极

限不仅受宏观弹性常数矩阵正定约束"从化学键稳

定性角度考虑也受微观力常数约束&以二维六方晶

体和三维类金刚石晶体为例"过去的研究只考虑材

料对称性与宏观弹性常数矩阵正定约束"泊松比取

值范围分别为!

X;

"

\;

#和!

X

j

"

\

j

#"而考虑到

微观化学键稳定性约束"泊松比的取值范围被进一

步限制为!

X;

'

?

"

\;

#

(

;$>

)和!

X;

"

\!

'

"

#

(

;$L

)

7

相关

泊松比行为的微观机制来源于化学键和角变形模式

的竞争!图!

"A

#

F

!

R

##

7

此外"还以六方晶系面内泊松

比为例"探索了有限应变下泊松比的理论极限"揭示

了有限应变对泊松比极限的影响机理(

;$<

)

7

图
"

"

泊松比极限
7

!

H

#

F

!

O

#不同晶系晶体泊松比极限及数据驱动验证(

;$"

)

%!

A

#二维六方晶系泊松比极限(

;$>

)

%!

R

#微

观机制来源于化学键和角变形模式的竞争(

;$L

)

1:

N

7"

"

d5PBRD5BQGIK5:DD5B

*

D9HQ:5D7

!

H

#

F

!

O

#

d5PBRD5BQGIK5:DD5B

*

D9HQ:5DHBRRHQHFR9:UIBUH6:RHQ:5BT59A9

J

DQH6D

5TR:TTI9IBQA9

J

DQH6D

J

DQIED

(

;$"

)

%!

A

#

d5PBRD5BQGIK5:DD5B

*

D9HQ:5DT59Q]5FR:EIBD:5BH6GIVH

N

5BH6A9

J

DF

QH6D

(

;$>

)

%!

R

#

SGIEIAGHB:DE:D9IUIH6IRHDQGI:BQI9

8

6H

J

OIQ]IIBQ]5RIT59EHQ:5BE5RID

(

;$L

)
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""

为了获取泊松比接近于理论极限的物质结构"

笔者课题组开展了数据驱动发掘与力学设计工作
7

在数据驱动发掘方面"从文献和数据库中采集了大

量实验测量与第一原理计算的弹性常数数据
7

基于

弹性常数数据计算每种物质的最大与最小泊松比"

发现均分布在理论极限区间以内!图
"

!

O

##%同时发

现若干泊松比接近理论极限的物质结构"有力支持

了对泊松比理论极限的预测(

;$"

)

7

例如"六方晶系
$

F

石墨炔的面内最大泊松比为
$7="

"接近相关晶系泊

松比的理论上限 !

\;

#%

'BK

的最小泊松比为

X$7<>

"接近相关晶系泊松比的理论下限!

X;

#

7

在

力学设计方面"笔者课题组设计了由键与角组成的

结构模型!图
"

!

A

#

F

!

R

##"理论与模拟均表明通过调

节键刚度和角刚度的比值"可使结构泊松比接近理

论极限&当键刚度远大于角刚度时"结构泊松比接近

理论上限%当键刚度远小于角刚度时"结构泊松比接

近理论下限(

;$>F;$<

)

7

'

"

总结与展望

知识与数据交互驱动的研究范式为力学性能极

限研究提供了强有力的工具"本文主要回顾梳理了

知识与数据交互驱动的力学性能极限研究进展
7

首

先强调了探索物质力学性能极限在指引先进材料与

结构开发方面的重要性
7

然后介绍了第一原理计算$

经验'半经验公式$机器学习模型等知识或数据驱动

结构
F

性能关联方法"分析了现有力学性能预报方法

在精度$效率与普适性方面的优势与局限性"指出当

前研究的重要趋势是将理论知识与数据相结合"发

展知识与数据交互驱动的结构
F

性能关联方法"加速

先进材料与结构的理解设计
7

随后讨论了知识与数

据交互驱动的杨氏模量$抗拉强度$体积模量$泊松

比等典型力学性能极限研究进展
7

在知识和数据驱

动下"研究人员确定了若干力学性能的理论极限"设

计制备出若干力学性能接近理论极限的物质
7

研究

表明部分力学性能已经趋于理论极限"尚有部分力

学性能纪录与理论极限存在一定差距"相关领域仍

有一定创新研究空间
7

虽然该研究领域已取得可喜进展"但知识与数

据交互驱动的力学性能极限研究仍面临多方面挑

战
7

首先是数据的质量与可靠性问题
7

数据是数据驱

动研究的基础"在该领域"研究人员需要处理不同来

源$格式和质量的物质结构
F

性能数据"不准确或不

完整的数据会导致错误的模型预测和结论
7

因此"如

何获取高质量的数据集是一大挑战%其次是模型的

效能问题
7

现有模型在处理复杂物质或复杂力学性

能时存在精度$效率或适用性的限制
7

为此"研究人

员需要整合人工智能等新兴技术与传统的物理$化

学$力学等理论"发展更高效能的物质结构
F

性能关

联模型
7

然而"当前通用知识库$数据库建设尚不完

善"知识与数据的交互缺乏通用方法"且交互创新的

深度和广度不够"导致研究人员对知识驱动方法或

数据驱动方法的过度依赖与偏好
7

因此"知识驱动与

数据驱动进一步交叉融合势在必行"发展通用知识

与数据交互驱动研究方法任重道远
7

此外"在机器学

习等人工智能席卷科学研究的潮流下"如何理性选

择合适的方法工具解决特定问题成为一大挑战"相

信本文回顾的研究案例可为读者提供一定启示
7

未来研究的一个重要方面是拓展力学性能极限

研究的深度与广度"包括加深对杨氏模量$体积模

量$泊松比等力学性能的研究"拓展对硬度$韧性等

更多力学性能极限及其竞争关系的研究
7

目前研究

人员相继确定了杨氏模量$体积模量等单一力学性

能的理论极限"设计制备出若干极限力学性能物质
7

然而"硬度$韧性等复杂力学性能理论极限及其竞争

关系尚不清晰"设计制备满足高性能$多功能$经济

性$稳定性等复杂目标的物质仍旧挑战巨大
7

未来研

究将更加注重采用数据科学技术分析物质结构
F

性

能数据"从原子$电子等微观尺度理解设计极限性能

物质
7

因此"相关研究需要综合运用力学$物理学$化

学$计算机科学等多学科前沿知识"跨学科的融合将

是相关研究的关键
7

未来研究的另一个重要方面是将理论研究成果

转化为实际应用"实验制备目标物质是其中关键一

环(

;$=

)

7

极限性能物质通常是亚稳态材料或结构"目

前主要的制备方法包括高温高压合成$化学气相沉

积和物理气相沉积等技术
7

高温高压合成是一种传

统且使用广泛的方法"其在人造金刚石和立方氮化

硼制备方面取得了巨大成功
7

然而"高温高压合成过

程能耗较高"对环境控制要求高
7

化学气相沉积通过

+

$<;

+ 固体力学学报
"""""""""""""""""
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卷



在气相环境中进行化学反应"可在基底材料表面生

长均匀的薄膜
7

化学气相沉积技术的优势在于其制

备的薄膜质量高"缺点是生长速率较慢
7

物理气相沉

积技术则通过物理过程在基底材料上沉积薄膜
7

这

种方法主要用于制备涂层"如耐磨涂层$耐高温涂层

等
7

这些实验制备技术在物质的合成与应用中扮演

着重要的角色"但仍存在盲目试错等局限
7

为了增强

制备的理论预见性并提升效率"目前该领域的一个

重要趋势是发展物质制备难易与路径的理论预测方

法和高通量自动化实验方法(

;;$F;;#

)

"如人工智能驱

动材料合成分析与机器人实验相结合的全自动实验

制备技术
7

借助于更高效能的实验制备技术"未来有

望实现更多目标物质的精准合成与实际应用
7
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Ì:a

"

ZGHB

N

&

"

1I99H9:

/

"

W6HUI9SK%

"

W59EHBB1

"

*PCPEH9KS

"

W]:F

HQC5]DC:RH*:6UH /

"

%GIB a

"

0:Z

"

K5B

N

I 2

"

(IP

N

IOHPI9+

"

_PQT6I:DAG,

"

dHPI9*

"

.HHOI273HF

AG:BI6IH9B:B

N

FIBHO6IR G:

N

GFIBQ95

8J

H665

J

R:DA5UI9

J

(

+

)

7*A:IBAI

"

#$##

"

?L<

!

>>;"

#&

L<F<"7

(

!>

)

"

WH9B:HRHC:D_)

"

WIU9IC:R:D'_

"

0P0

"

KI9R:CH9:D

K

"

H̀B

N

*1

"

aHB

N

07KG

J

D:ADF:BT59EIR EHAG:BI

6IH9B:B

N

(

+

)

7(HQP9I.IU:I]DKG

J

D:AD

"

#$#;

"

?

!

>

#&

!##F!!$7

(

!L

)

"

&:

88

H6

N

H5BCH9W

"

0:^b

"

H̀B

N

b(

"

1:DGI9+`

"

W:9C

8

HQ9:AC+

"

dP5BHDD:D:S7WB5]6IR

N

IF:BQI

N

9HQIR

EHAG:BI6IH9B:B

N

T59EHQI9:H6D

&

0IDD5BDT95E

N

HEIF

8

6H

J

:B

N

HBR95O5Q:AD

(

+

)

7(HQP9I.IU:I]D3HQI9:H6D

"

#$#?

"

<

!

!

#&

#!;F#>$7

(

!<

)

"

2I9:B

N

I940

"

%H953 /

"

%DpB

J

:_73HAG:BI6IH9BF

:B

N

:BQI9HQ5E:A

8

5QIBQ:H6DHDIEI9

N

:B

N

Q556DT59EHQIF

9:H6DDA:IBAI

(

+

)

7/RUHBAIR3HQI9:H6D

"

#$;=

"

?;

!

!>

#&

"

;=$#L>"7

(

!=

)

"

ZGHB

N

Za

"

3HBD5P9:S

"

,6:

J

B

J

C/

"

2H

J

d

"

d9

N

5AG

+71:BR:B

N

QGIBIVQDP

8

I9GH9REHQI9:H6QG95P

N

GIBF

DIEO6I6IH9B:B

N

(

+

)

7/RUHBAIR3HQI9:H6D

"

#$#;

"

??

!

"

#&

"

#$$";;#7

(

"$

)

"

%GIB%

"

,B

N

*K7/PB:UI9DH6

N

9H

8

GRII

8

6IH9B:B

N

:BQI9HQ5E:A

8

5QIBQ:H6T59QGI

8

I9:5R:AQHO6I

(

+

)

7(HF

QP9I%5E

8

PQHQ:5BH6*A:IBAI

"

#$##

"

#

!

;;

#&

L;<FL#<7

(

";

)

"

0:a

"

_P5` 073HAG:BIF6IH9B:B

N

E5RI6T59

8

9IR:AF

Q:B

N8

GHDIT59EHQ:5BD5TG:

N

GFIBQ95

8J

H665

J

D

(

+

)

7

KG

J

D:AH6.IU:I] 3HQI9:H6D

"

#$;=

"

?

!

=

#&

$="$$"7

(

"#

)

"

ZG5Pb%

"

&HB

N

a

"

0:P0.

"

ZGHB

N

Z&

"

_P5`07

/6H9

N

ITHE:6

J

5TD

J

BQGIQ:AQ]5FR:EIBD:5BH6EIQH6G

J

F

R9:RID

(

+

)

7+5P9BH65TQGI/EI9:AHB%GIE:AH6*5A:IF

Q

J

"

#$;=

"

;!;

!

;=

#&

L<==FL=$"7

(

"?

)

"

H̀B+

"

+:HB

N

+ `

"

KH9C & *73HAG:BI6IH9B:B

N

F

OHDIRRID:

N

B5T

8

595PD

N

9H

8

GIBI]:QG65]QGI9EH6

A5BRPAQ:U:Q

J

(

+

)

7%H9O5B

"

#$#$

"

;"L

&

#>#F#>=7

(

"!

)

"

ZGH5^W

"

aHB

N

&a

"

0:P+d

"

ZG5P&1

"

H̀B

N

&

S

"

aHB

N

`73HAG:BI6IH9B:B

N

FHDD:DQIRR:DA5UI9

J

5T

DQ95B

N

HBRA5BRPAQ:UI%PH665

J

D

&

2HQHE:B:B

N

T95E

R:DAH9RIRIV

8

I9:EIBQDHBR

8

G

J

D:AH6TIHQP9ID

(

+

)

73HF

QI9:H6Df2ID:

N

B

"

#$#;

"

;=L

&

;$=#!<7

(

""

)

"

&PHB

N

Z0

"

S:HBa+

"

0:%+

"

0:B_

"

P̀00

"

H̀B

N

a

"

+:HB

N

& ^72HQHFR9:UIBHPQ5EHQIRR:DA5UF

I9

J

5TUH9:HQ:5BH66H]DG:RRIB:B

8

G

J

D:AH6D

J

DQIED

(

+

)

7+5P9BH65TQGI3IAGHB:ADHBRKG

J

D:AD5T*56:RD

"

#$#$

"

;?L

&

;$?<L;7

(

">

)

"

ZIB

N

*3

"

0:_

"

ZGH5a%

"

H̀B

N

..

"

(:+73HF

AG:BI6IH9B:B

N

FH:RIRRID:

N

B5TEHQI9:H6D]:QGQH9

N

IQIF

6HDQ:A

8

95

8

I9Q:ID

(

+

)

7+5P9BH65TKG

J

D:AH6%GIE:DQ9

J

%

"

#$;=

"

;#?

!

<

#&

"$!#F"$!L7

(

"L

)

"

b:5B

N

Z

"

%P:ab

"

0:PZ&

"

ZGH5a

"

&P3

"

&P+

+7)UH6PHQ:B

N

IV

8

659HQ:UI

8

9IR:AQ:5B

8

5]I95TEHAG:BI

6IH9B:B

N

H6

N

59:QGEDT59EHQI9:H6DR:DA5UI9

J

PD:B

N

CF

T56RT59]H9RA95DDFUH6:RHQ:5B

(

+

)

7%5E

8

PQHQ:5BH63HF

QI9:H6D*A:IBAI

"

#$#$

"

;L;

&

;$=#$?7

(

"<

)

"

WHP]I*W

"

_9HDI9+

"

3P9R5AC.

"

*

8

H9CDS27%HB

EHAG:BI6IH9B:B

N

T:BRIVQ9H59R:BH9

J

EHQI9:H6D

. (

+

)

7

%5E

8

PQHQ:5BH63HQI9:H6D*A:IBAI

"

#$#$

"

;L!

&

;$=!=<7

(

"=

)

"

/6:

J

P3

"

*GHB

N

+

"

3P9

8

G

J

`

"

0H]9IBAI+/

"

%566:F

+

?<;

+第
#

期
"""""""""""

高恩来&

"

知识与数据交互驱动的力学性能极限研究进展



I9.

"

W5B

N

1

"

ZGH5Z7/DDIDD:B

N

QGIPB:HV:H6A5EF

8

9IDD:UIDQ9IB

N

QG5TIVQ9IEI6

J

GH9RA9

J8

Q5A9

J

DQH66:BI

T6:BQ

(

+

)

7'BQI9BHQ:5BH6+5P9BH65T.5AC 3IAGHB:AD

HBR3:B:B

N

*A:IBAID

"

#$;=

"

;;?

&

?;$F?#;7

(

>$

)

"

2IOPQ4

"

%H9UH6G53

"

1:

N

PI:9IR5)

"

/BQPBID+

"

*:6F

UH.7SGID5PBR5TO95BcI

&

4:9QPH69IDP99IAQ:5B5TH

O95CIBEIR:IUH6OI66

(

+

)

7+5P9BH65T%P6QP9H6&I9:QF

H

N

I

"

#$;>

"

;=

&

"!!F""!7

(

>;

)

"

%6HQQI9OPAC23

"

%G9cHB2%

"

3599:D+`7SGI:RIF

H6DQ9IB

N

QG5T:95B:BQIBD:5BHBRDGIH9

(

+

)

7/AQH3HF

QI9:H6:H

"

#$$?

"

";

!

<

#&

##L;F##<?7

(

>#

)

"

SI66:B

N

. &

"

K:ACH9R%+

"

KH

J

BI3 %

"

1:I6R+)7

SGI59IQ:AH6DQ9IB

N

QGHBRA6IHUH

N

I5TR:HE5BR

(

+

)

7

KG

J

D:AH6.IU:I]0IQQI9D

"

#$$$

"

<!

!

##

#&

";>$F";>?7

(

>?

)

"

2HB

N

%^

"

%G5P+K

"

2H:d

"

%G5P%S

"

aHB

N

a

"

1HB.

"

0:B`S

"

3IB

N

10

"

&P/

"

ZGP+%

"

&HB+

%

"

3:B59/ 3

"

0:+

"

0Pa7/AG:IU:B

N

6H9

N

IPB:T59E

QIBD:6II6HDQ:A:Q

J

:BE:A95THO9:AHQIRR:HE5BR

(

+

)

7*A:F

IBAI

"

#$#;

"

?L;

!

>"#!

#&

L>FL<7

(

>!

)

"

ZGHB

N

a

"

*PB&

"

%GIB%17/Q5E:DQ:ARIT59EHQ:5B

E5RID:BDQ95B

N

A5UH6IBQD56:RD

(

+

)

7KG

J

D:AH6.IU:I]

0IQQI9D

"

#$$"

"

=!

!

;!

#&

;!""$"7

(

>"

)

"

dPBR

J

1K

"

&H66&S

"

*Q95B

N

& 3

"
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知识与数据交互驱动的力学性能极限研究进展




