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摘要摘要 依赖于科学直觉与试错的传统材料研究方法日益成为社会发展与技术进步的瓶颈。革新材料研发方法、加速材料从研究

到应用的进程成为世界各国共同的需求。作为“先进制造伙伴计划”（Advanced Manufacturing Partnership，AMP）的重要组成

部分，美国总统奥巴马在2011年6月宣布了“材料基因组计划”（Materials Genome Initiative，MGI），通过整合材料计算、高通量

实验和数据库，全面提高先进材料从发现到应用的速度，降低成本。MGI提出了材料研发的崭新模式，为美国发展高端制造业，

保持并强化其在核心科技领域的优势奠定了创新基础。中国材料科学界在1999年6月召开主题为“发现和优化新材料的集成

组合方法”的第118次香山科学会议，寻找加速发现新材料的有效途径。2011年12月，中国科学院和中国工程院主办主题为“材

料科学系统工程”的第S14次香山科学会议，研究中国应对MGI的策略，并在随后3年中，多次组织以材料基因组计划为主题的

研讨会、报告会，使得中国材料界对材料基因组技术的认识不断深入，形成基本共识。2014年，中国科学院和中国工程院分别向

国务院提交咨询报告，建议尽快启动实施中国材料基因组计划。本文简要介绍材料基因组计划的主要内容、技术内涵、科学本

质、国内外最新动向及其未来发展趋势，并根据中国的实际需求特点与现有条件，对实施中国版材料基因组计划的发展战略、技

术路线、政策措施等提出建议。
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AbstractAbstract Materials research and development today still depends primarily on scientific intuitions, experiences, as well as trial-and-
error experiments. This process is time-consuming and costly, and has increasingly become the bottleneck for technological and social
advancement. In June 2011, President Obama of the United State announced Materials Genome Initiative (MGI) as part of Advanced
Manufacturing Partnership, aiming to accelerate process from materials discovery, development, manufacturing, and deployment
process and cut the cost at the same time by integrating computational materials design, high-throughput experimentation, and data
management. China began to show great interest in more efficient materials research and development as early as June 1999 by
organizing the 118th Xiangshan Science Forum on Integrated Combinatorial Approaches for Materials Discovery and Optimization. In
December 2011, The S14 Xiangshan Science Forum on System Engineering in Materials Science was jointly sponsored by Chinese
Academy of Sciences (CAS) and Chinese Academy of Engineering (CAE), in response to the MGI. In addition, a series of conferences
and forums were held across the nation from 2012 to 2014, to discuss MGI and China's strategy. A consensus has been reached
among Chinese materials community including universities, industry, and research institutions. Both CAS and CAE submitted Strategic
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材料是社会发展的重要物质基础，材料创新是各种颠覆

性技术革命的核心，以至于人类文明的进程经常以所使用的

材料的类型作为一个时代的标志，如石器时代、青铜器时代

等。新材料技术是体现一个国家科技发展水平的关键标志

之一。

1 材料研发新模式

1.1 变革传统材料研发模式是国际新材料研究的趋势

长期以来，欧美发达国家在新材料领域从未停止发展的

脚步，一直处于领先地位。进入 21世纪以来，他们越发地意

识到依赖于科学直觉与试错的传统材料研究方法，已跟不上

当今技术快速发展的需求，成为限制社会进步的瓶颈。革新

材料研发方法，加速材料从研究到应用的进程成为各国共同

的需求。作为美国政府“先进制造伙伴计划”（advanced man⁃
ufacturing partnership，AMP）的重要组成部分，美国总统奥巴

马在2011年6月提出了“材料基因组计划”（materials genome
initiative，MGI），其目的是利用近年来在材料模拟计算、高通

量实验和数据挖掘方面取得的突破，将材料从发现到应用的

速度至少提高一倍，成本至少降低一半[1]，发展以先进材料为

基础的高端制造业[2~4]，从而继续保持美国在核心科技领域的

优势。MGI展现了未来先进材料开发的崭新模式。材料基

因组（materials genome）这个名词的出现有感于人类基因组

计划的成功[5]，但迄今为止并无特定的科学定义，仅作为这种

新型材料研发模式的代称。

根据MGI白皮书[2]，在过去的数十年中，美国持续对于先

进材料实验技术和方法的研究作了巨大投入，发展出一系列

先进材料研发实验工具，包括高通量材料制备和表征设备与

技术。MGI意在对美国已有的材料研究设备和力量进行有

效整合，充分利用超级计算机和大数据技术，对材料研究的

模式进行全面改革，使这些先进的实验工具发挥更大的效

能。MGI的具体措施包括：1）发展计算工具和方法，减少耗

时费力的实验，加快材料设计和筛选；2）发展和推广高通量

材料实验工具，对候选材料进行筛选和验证，快速、大量、准

确地取得材料计算所需的关键数据；3）发展和完善材料数据

库/信息学工具，有效管理材料从发现到应用全过程数据链；

4）改革多年来材料界形成的一家一户式的封闭型工作方式，

培育开放、协作的新型合作模式。MGI的终极目标是通过理

论模拟和计算完成先进材料的“按需设计”并实现全程数字

化制造。

MGI是近年来美国发展先进制造技术数字化、智能化趋

势在材料科学与工程上的具体体现。2008年，美国国家研究

理事会出版的一份报告[6]中，提出要建立一门新学科——集

成计算材料工程（integrated computational material engineer⁃
ing，ICME），通过将材料计算工具与其他工程领域中计算与

分析工具获得的信息相集成，使材料预测进入产品设计流

程，从而解决材料开发周期日益赶不上产品开发周期的矛

盾。而MGI将 ICME的理念扩展到了整个材料科学、技术与

工程链条，贯穿于从新材料发现到应用的全部过程。MGI力
图打破材料科学与材料工程长期脱节的现状，改变材料行业

数据信息相互封闭的传统。这些传统文化被视为造成新材

料从发现到应用耗时冗长的重要原因。应该说，MGI在文化

转变方面所面临的挑战丝毫不亚于技术层面。

美国MGI的核心内容是由数家联邦机构牵头构建新材

料创新基础设施，包括高通量材料计算平台、高通量材料制

备与检测平台和材料数据库。将这些基础设施与现有的集

成计算材料工程无缝衔接，实现多学科交叉和融合，从而加

速新材料从发现到应用的进程。MGI实施 3年以来，获得了

美国材料界的积极响应，取得了较快的进展。截至2014年6
月，美国联邦政府用于材料创新基础设施建设的财政投入累

计已达 2.5亿美元，地方政府、大学、企业及其他非政府机构

累计资金投入已超过3亿美元，新建MGI协同创新中心逾20
个，大型协同创新合作计划近10项[7]。在2014年12月出版的

一份报告[7]中，白宫正式将MGI定义为“战略计划”，充分表明

MGI在美国国家发展战略中的地位及作用（图1）[2]。

Consultation Report on Materials Genome to the State Council of China in 2014, respectively, proposing to launch China's Materials
Genome Program as soon as possible. In this article, we introduce the basic concepts of MGI, review the global progress and trends,
and make recommendations on the national policy, strategy and technological pathways of China's Materials Genome Program.
KeywordsKeywords materials genomics; Materials Genome Initiative; high-throughput experimentation; computational materials design;
materials data management

图1 材料基因组技术三要素协同融合贯穿材料从发现到应用的各个环节

Fig. 1 Materials genome combines three collaborative efforts from materials discovery to development
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在美国启动MGI的同时，欧盟以轻量、高温、高温超导、

热电、磁性及热磁、和相变记忆存储六类高性能合金材料需

求为牵引，于 2011年启动了第 7框架项目“加速冶金学”（ac⁃
celerated metallurgy，ACCMET）计划。考虑到计算材料学目

前尚不具有预测所有材料性能的能力，项目组织了包括材料

需求与制造企业、仪器设备商、政府机构、大学、大科学装置

（如欧洲同步辐射光源ESRF）等几十家单位参与，共同开发

以激光沉积技术为基础的适用于块体合金材料研发的高通

量组合材料制备与表征方法，对数以万计的合金成份进行自

动化筛选、优化与数据积累，旨在将合金配方研发周期由传

统冶金学方法所需的 5~6年缩短至 1年以内[8,9]。2012年，欧

洲科学基金会又推出总投资超过20亿欧元的2012—2022欧
洲冶金复兴计划[9]，将高通量合成与组合筛选技术列为其重

要内容，以加速发现与应用高性能合金及新一代其他材料。

日本等国也启动了类似的科学计划。如日本计划建立

玻璃、陶瓷、合金钢等领域材料数据库、知识库[10,11]，还尝试通

过专家系统的建立促进其协同创新能力。俄罗斯联邦纳米

技术研发中心Ulnanotech，通过引进美国 Intermolecular公司

完整的高通量研发技术平台[12]，较快地完成了其高通量材料

研发能力的建设。

1.2 中国新材料领域面临形势严峻

中国的新材料产业虽然在多年攻关中取得了令人瞩目

的成绩，但是起步较晚、起点较低，与先进国家相比，整体水

平仍存在较大差距。一些急需的新材料找不到，能找到的又

做不出，能做出的又做不好，核心竞争力令人堪忧。国家相

关机构对30余家大型骨干企业调查结果显示：在所需的130
种关键材料中有32%国内完全空白，54%国内虽能生产，但性

能稳定性较差，只有 14%左右国内可以完全自给[1]。关键新

材料的缺乏长期成为中国国防、能源、信息、环境、交通、医药

等重大战略领域发展的软肋，对国家安全和社会经济发展构

成巨大风险。例如，中国高性能航空发动机的发展受到高温

合金材料的严重制约，大飞机、大型舰艇和尖端武器的制造

依赖特种钢材与合金的进口，在新能源领域，功率电子器件、

太阳能电池和储能等先进技术的发展也受限于关键核心材

料。中国2012年在进口半导体芯片上的费用接近2000亿美

元，超过进口石油的花费近一倍。

改革开放 30年来，中国在很多行业广泛采取了“引进—

消化吸收—再创新”的策略，使得一些通用及民用技术在短

期内上了一个台阶，较快地缩短了与国外的差距。而那些国

家安全和经济发展所亟需的核心材料仍长期受到西方发达

国家的封锁，无法通过市场渠道来获得。英国《经济学人》杂

志在一篇文章中提到：“在有些情况下，西方公司会把一部分

生产转包给正试图提升自己工业能力的国家的公司；但有些

东西是不可能共享的，因为它们对于维持一个产品的竞争优

势太重要了。”[13]事实证明，要打破核心技术封锁，只能自力更

生，自行研发。然而现代技术发展具有“一代材料，一代产

业”的特点，材料的每一次更新换代，都会对原先的制造体

系，包括设备、技术、标准等造成颠覆性的改变。因此如果按

部就班地发展，从零起步，即使一切顺利，经过10~20年即便

研发出了某种高端材料并达到了应用水平，那时国外很可能

已经发展出更先进的材料。中国的材料可能依然落后，不得

不进入新一轮的追赶。

1.3 中国开展材料基因组计划迫在眉睫

在此国内外背景之下，中国材料界面临双重挑战：一是

如何在较短的时间内对先进国家进行追赶，缩小现有差距；

二是在欧美突然发力加速的情况下，不被落下更远。因此尽

快启动中国版的“材料基因组计划”非常有必要，变革以“炒

菜法（试错法）”为基础的材料研发传统模式，实现新材料领

域的超常规速度发展。

实际上，中国材料界一直在关注加速材料研发的新方

法。1999年 6月，召开了主题为“发现和优化新材料的集成

组合方法”的第118次香山科学会议。此后，国内数家单位也

尝试了高通量组合材料实验研究工作，但由于多种原因，并

未得到普及开展。美国宣布材料基因组计划后，中国科学家

立即敏锐地捕捉到该计划所释放出的重要信息。在多位专

家学者建议下，中国科学院和中国工程院于 2011年 12月

21—23日在北京联合主办了以“材料科学系统工程”为主题

的香山科学会议。中国工程院与中国科学院分别设立了重

大咨询项目，并在 2014年向国务院提交了各自的咨询报告。

自2012—2014的3年中，中国工程院、中国科学院，中国硅酸

盐学会，许多大学、研究所等单位组织了多次以材料基因组

计划为主题的研讨会、报告会。经过充分广泛的研讨咨询活

动，中国材料界对材料基因组技术的认识不断深入，已形成

基本共识。

材料基因组技术是材料科学技术的一次飞跃，是新材料

研发的“加速器”。在中国实施材料基因组计划，就是要根据

国情构建将先进实验工具、模型计算手段与数据无缝衔接的

新型材料创新技术框架体系，用高通量并行迭代替代传统试

错法中的多次顺序迭代，逐步由“经验指导实验”向“理论预

测、实验验证”的材料研究新模式转变，以加速中国关键新材

料的“发现—开发—生产—应用”进程。这是中国新材料产

业实现跨越式发展的必然选择。也只有这样，才能实现习近

平主席提出的“推动中国制造向中国创造转变、中国速度向

中国质量转变、中国产品向中国品牌转变”的目标。

实施中国版材料基因组计划为中国材料领域快速追赶

并超越国际先进水平提供了机遇。抓住了这个机遇，就有望

在短期内突破一系列国防和国民经济发展亟需解决的材料

技术瓶颈，较快地降低中国关键新材料的对外依存度。随着

计划的实施，中国先进材料科学技术将日趋成熟，为中国中

长期实现在新材料产业领域及其支撑的先进制造业跨越式

发展，赶超美、欧等发达国家提供坚实基础和有力支撑。如

果把握不住这一机遇，就可能会被甩得更远。在材料基因组

技术方面，欧美各国已经走在了前面。因此，尽快制定并实

施中国版材料基因组计划不仅极其必要，而且异常紧迫。
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2 材料基因组计划的内容

2.1 材料基因组计划的实质

材料基因组是以市场与应用为导向的材料研发新理念，

根本上是要通过“多学科融合”实现“高通量材料设计与试

验”，其实质在于“加速”。值得强调指出的是材料基因组理

念的运用范畴不仅适用于材料的发现与性能优化，也适用于

制造工艺开发和产品设计阶段，并需要在材料“发现—研发

—生产—应用”的过程中有意识地强化各阶段之间的信息交

流与协同，以总体缩短时间，降低研发总成本。

2.2 材料基因组计划的三要素及其协同关系

材料基因组技术包括高通量材料计算、高通量材料实验

和材料数据库 3个要素，每一要素都可以在特定阶段起到加

速材料研发过程的作用，应根据实际情况不拘一格，灵活地

组合使用，才能得到最好的效果。它们之间的协同关系如图

2所示。

以材料筛选过程为例，材料基因组技术面向应用需求，

以已有的材料知识为起点，可通过高通量材料实验和高通量

材料计算两条路径来丰富材料知识，积累材料基础数据。一

般而言，无论是实验还是计算，其筛选过程是在既有材料知

识（理论或经验）指导下进行。实验获得的结果可以直接丰

富材料知识，而计算获得的结果在现阶段通常还需要经过实

验验证才能进入材料知识库。计算结果对实验设计具有指

导作用，有助于大大降低实验工作量，提高实验效率。实验

获得的基础数据可以验证计算的结果，有助于提高计算的准

确性，丰富材料数据库。三要素协同工作，可以使得材料研

发过程中的理论与实验结合更加紧密，迅速排解不确定因

素，更快地得到结果[14]。因此，三要素的有机融合和协同工作

对加速材料的研发至关重要；组织相应的跨学科的研发团

队，协同攻关，是加速材料研发的重要保障。

2.3 材料基因组计划的核心内容

材料基因组计划的关键在于由研究理念的变革带来的

思维与工作模式的转换。带给人类文明迄今辉煌的传统方

法经由成百上千年发展形成，已在材料业界深入人心，根深

蒂固。因此新理念新文化的树立与普及面临重大考验，成为

推行材料基因组计划的首要难题。

建立适应新型研究理念的新型材料研发基础设施是材

料基因组计划的核心内容。如果说理念的变革是一场革命，

它反映了人类对自然认识积累到一定程度而孕育着升华，即

将进入更为主动、可控地改造自然的新阶段，新型平台设施，

包括高通量材料计算、制备、表征平台等的建立过程则更像

是一次维新，它主要由对既有技术在新理念下的重新集成整

合而来，并根据需要在此基础上进行方法与功能的拓展以满

足新形势下的新需求，保证新理念在实际工作中得以实施。

大量技术层面工作，包括对各要素平台技术和工具的研究正

有待开展。1）多尺度材料计算软件及高通量计算驱动引擎

的自主开发，如基于第一性原理和分子动力学的原子分子尺

度计算，基于热力学/动力学参数的微观尺度计算（应用于化

学反应、相变），基于有效介质理论的介观尺度计算（材料混

合、复合），基于经验公式、半经验公式的宏观尺度计算，以及

高通量计算作业生成、提交、监控算法，计算与实验数据集成

等[15~19]；特别需要指出的是材料计算不仅限于基于基本原理

的理论计算，也应包括材料的发现、研发、生产和使用过程中

的经验公式、半经验公式的计算。实际上，每个研究单位和

企业都有这样的技术秘诀，特别是在工程设计和应用阶段，

这些经验、半经验计算公式及专用计算软件起到了理论计算

与实际应用间的桥梁作用；2）高通量材料制备及表征方法、

技术、仪器装备的自主设计、开发和制造，如基于不同材料形

态的高通量组合制备技术及装备，针对材料成分、结构的高

通量表征技术及仪器装备，针对材料各种性能的高通量测试

技术及仪器装备，以及针对材料工艺过程的高通量原位实时

表征测试技术及仪器装备等[20~22]；3）材料数据库及材料信息

学技术的自主开发，如数据标准制定，数据共享协议制定，数

据内容建设，数据分析与数据挖掘技术，以及数据库管理和

使用机制等[23,24]。

3 中国版材料基因组计划的一些思考

3.1 面向国家战略需求，围绕加速新材料应用

一个国家的科学计划，应当立足于其实际国情，针对其

战略需求和发展目标。美国MGI计划建立在其先进的材料

研发实验技术与相对成熟的多尺度材料计算工具的基础上，

因而提出以发展先进模拟计算工具、先进材料数据库为主

导，通过融合高通量材料实验工具的综合应用，力图实现材

料“按需设计”，以保持其全球领先的地位。欧盟的ACCMET
计划则聚焦于高性能合金这一有限目标，采用更为现实的高

通量组合材料实验方法，期望在短期内获得一些有实际效益

的成果。

与欧美国家相比，中国在材料基因组技术 3个要素方面

的基础都比较薄弱，差距是宽谱的、全方位的。根据这个实

际情况，中国开展材料基因组计划，需要首先做好5项工作：

1）建设最基本、最必要的要素平台；2）尽快研发自主的软硬

件技术与工具；3）大力传播材料基因组技术提出的高效率研

究方法、文化和理念；4）通过国家级科研项目进行有导向性

图2 材料基因组技术三要素间的协同工作流程

Fig. 2 Workflow showing collaboration of the three
elements in materials genome
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的推广；5）加快培养材料基因组技术领域专业人才。

缩短新材料的“发现—研发—生产—应用”周期是实施

材料基因组计划的根本目的，也是中国实现新材料领域非常

规发展的内在需求，因此中国版材料基因组计划必须围绕

“加速应用”来开展。选择能源与环境材料、海洋工程材料、军

用材料和生物医学材料等事关国家安全、能源安全和人民健

康福祉等国家急需，又有一定基础的关键材料进行示范，尽快

取得成果，为进一步推广普及到整个材料领域积累经验。

鉴于中国在诸多关系到国家安全和工业发展的核心材

料方向已设立了专项，中国版材料基因组计划应立足于积极

为这些项目提供技术与基础设施支持，协助其更快、更好地

完成项目设定的目标。建议在涉及材料研发的原有专项中

增加材料基因组技术研究内容，并相应追加经费，从而及早

受益于材料基因组新理念、新方法。

3.2 发挥高通量实验技术优势，向“计算引领模式”过渡

中国在计算模型、算法和软件方面与国外差距很大，软

件几乎全部来自于国外，高通量计算引擎的研究刚刚开始，

在基础数据积累方面更是远远不足，数据库的建立和完善也

需要一个过程，因此在材料研发中大规模开展高通量材料计

算、设计尚需时日。即使在美国，限于当前材料计算模拟技

术的发展水平，其在材料研发中发挥的实际作用从短期来看

仍将十分有限。正是出于这个考虑，欧盟选择高通量组合材

料实验方法作为ACCMET项目的技术基础。

华人科学家在高通量材料实验技术方面曾做出过重要

贡献。例如，组合材料芯片技术是由项晓东等于20世纪末在

美国国家实验室工作期间首先提出并发展完善的[25]，通用电

气公司的新一代高温合金也是由赵继成等采用多元扩散结

技术开发出来的[26]。近年来，一批具有高通量组合材料研究

和产业化经历的留学人员先后通过“千人计划”等途径回国

发展，使中国在这一领域具有较好的人才基础，具备了开展

相关工作的条件。因此，在中国版材料基因组计划实施初

期，高通量材料实验技术可以先行，发挥重要的作用。

从长期的发展来看，中国应同时加快发展材料计算与高

通量平行计算技术，逐渐向“计算引领模式”过渡，使得材料

研发成本更低、速度更快、效率更高，实现与美、欧同步。

3.3 协力建设材料基因组平台和基础设施

中国版材料基因组计划是整个中国材料业界的大事，影

响到每一个有关的机构、单位和研发人员，应得到整个行业

的广泛参与。材料基因组平台与基础设施是中国未来先进

材料的重要创新基础，应围绕材料从研发到应用全链条加速

这一中心目标进行建设。在规模上应有多个层次，讲求实

效，避免贪大求全，力求充分利用资源。资源投入应注意发

挥多方面的积极性，不应由国家大包大揽。中央政府的引导

作用非常重要，地方政府的经费支持和政策激励不可或缺，

研究院所、大学和企业的自主性更为关键，因为他们才是实

施材料基因组计划的主体。

实施材料基因组计划需要建立的大型硬件平台，所需资

源超出某一单位自身的力量所及，必须由国家投入，建成国

家级公共设施，向全社会提供服务。此类国家级设施包括高

通量材料超级计算中心、基于大科学装置的高通量材料实验

设施、国家材料数据中心等。这些设施的建设应充分利用现

有条件，循序渐进，逐步升级，不追求一次到位。例如，高通

量材料计算中心和数据中心可依托中国现有的超级计算资

源，按照高通量材料计算与数据库的特点和要求，有所扩展

和加强。再如，对上海同步辐射光源等大科学实验装置，国

家已投入巨资进行建设，只需追加有限投入新建专用线站，

或在适当的既有线站上加载一些专用装置，即可具备高通量

实验能力，满足材料基因组计划研究要求。总之，可通过国

家较少的投入，引导多方面集资，整合现有设施，使之发挥更

大作用。其中各级政府的投入起到催化剂的作用，而利益相

关方如大型企业、国家实验室、研究院所也应积极参与。

3.3.1 材料基因组技术研究中心的建设

材料基因组技术研究中心应形成高通量材料计算平台、

高通量材料实验平台和材料数据库三位一体，以满足实施材

料基因组研究理念所需的技术条件。其中，大型计算平台硬

件应尽量依托现有高性能计算中心，避免重复建设。初期的

计算平台软件可以通过购买一系列国外商业软件和基础数

据以迅速形成高通量材料计算模拟能力，同时应尽快发展具

有自主知识产权的材料计算软件与高通量并行计算算法并

充实基础数据库，力争在中长期内逐步替换国外商业软件和

基础数据，可以依据下列分类建立研究平台。1）国家级材料

基因组技术研究中心是材料基因组计划所需的大型软硬件

平台。围绕已建、在建或将建的大科学装置，采用先集成现

有资源，再逐步发展完善的方针，争取以较低投入，在较短时

间内建成，达到示范性地展示全新的材料研发模式，推动全

国范围内的材料研发理念的变革的目标，引导并指导各地

方、各单位建立符合自身要求的平台。同时利用其背靠大科

学装置的独特优势，为材料基因组技术研究提供高通量工具

技术服务；2）地方级材料基因组研究中心依托各地著名大学

和中科院分院或研究所以及大型企业研究院（所），由地方政

府、依托单位和企业共同投资，根据依托单位专业特长建立，

旨在利用材料基因组技术理念，使得依托单位专业优势得到

更快的发展；3）积极倡导大型实验室自筹资金，根据自身研

发需要，建立小型实验室级材料基因组研究中心。

3.3.2 国家级材料数据库的建设

在现有的两个大型数据库（材料科学数据共享网和复合

材料工程数据库）基础上，分别建立国家级通用材料数据库

和军用材料数据库。

国家通用材料数据库服务于民用材料研究与开发对材

料基础数据的需求，可在现有材料科学数据共享网、全国材

料环境腐蚀与老化站网、国家材料服役安全科学中心以及其

他中国积累的材料数据库的基础上，建设数据库公共平台。

军用材料数据库服务于军事、国防、航空航天等与国家

安全相关的敏感材料研发对材料基础数据的需求，可协调整

合国内现有航空材料数据中心及其数据库、军用武器装备材

料数据库以及其他军用材料数据库资源。
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国家级数据库的任务除提供材料数据服务外，还包括：

1）制定国家材料数据库体系的顶层规划和发展战略，确立

建库的指导思想及总体框架，建立相应的管理模式、运行机

制、共享准则，负责系统日常运行管理、升级更新，保证国家

材料数据库的高效利用；2）重点确立MGI框架下的数据库

平台的标准体系，包括材料数据质量评估标准、模型标准、元

数据标准、软件的相关标准等；3）研究与确立适用于MGI的
材料数据组织体系，整合不同格式、不同类型的数据资源（包

括计算和表征平台生产的数据），对录入数据质量和可靠性

进行评估；4）构建开放、模块化的库结构，使用户可以按需

进行拼装，形成专用库。构建材料数据公共服务平台，集成、

开发材料科学数据挖掘分析软件，建设材料科学数据服务

云；5）积极开展国际合作，参与国际数据库的建设与标准制

定，协调中外材料数据标准的差异与格式的转换，促进国际

材料数据的交流与利用。

3.3.3 高通量材料研发和产业化示范基地的建设

以各地新材料科技城或新材料产业园为依托，采用灵活

的“官办民助”或“官助民办”体制、结合团队负责管理的民营

公司运营机制，组建若干示范、推广材料基因组技术的工业

研究院，引入成熟的材料基因组平台技术，形成高通量材料

研发和产业化示范基地。瞄准有急迫需求和明确市场前景

的目标材料，加速核心材料技术的研发和成熟材料技术产品

的应用开发并推动其产业化，并形成示范效应（图3）。

3.4 建立协同创新机制

材料基因组计划的内涵决定了实验、计算、数据库三要素

的融合与协同是加速材料研发的关键；材料基因组计划又要

求材料“发现—研发—生产—应用”各个环节的融合与协同。

也就是说，材料基因组计划既要求材料科学研究中多领域跨

学科的协同创新，又要求新材料产业中全产业链的协同参与。

在平台建设及其运行机制的筹划中，应通过体制机制创

新，营造有利于不同学科、不同领域、不同环节充分交流的氛

围。材料基因组计划需要科学家和工程师们了解制造业的

实际问题，也要求国家相关部门的领导和制造业的专家参与

科学计划的顶层设计，组织需求牵引的官、产、学、研、用交融

的材料研发计划，从根本上改变科研、开发与生产长期脱节

的局面，使材料基因组技术充分发挥出“材料加速器”效能。

3.5 国家级科研项目的引导作用

为尽快推广普及材料基因组技术理念，引导中国材料研

发人员采用高通量平台技术，加强协同创新，建议国家科技

重大专项、国家自然科学基金委项目、国家国防科技工业局

等涉及材料研发项目的组织部门在发布项目指南时明确建

议申报单位和承担者应尽可能采用基于材料基因组技术的

加速材料研究方法与协同方式，促使研究人员主动将先进的

研发理念和工具技术与具体的材料研发工作进行结合。

建议国家自然科学基金委员会（及其他相关部委）通过

设立专项、重点项目等方式，引导研究人员积极投身通用材

料计算软件、计算模块、算法源代码的自主研究与开发（包括

自主开发与国外商业软件功能类似的软件）；通过科学仪器

专项支持高通量材料制备与表征仪器设备的开发；使中国开

展材料基因组研究的基础设施早日摆脱对国外软硬件（特别

是软件）的依赖。这是关系到国家安全的大事。

建议国家自然科学基金委员会和中华人民共和国科技

部设立材料基因组计划示范项目群，为材料基因组技术的推

广积累经验。

3.6 建立国家层面的协调机构

材料基因组计划对中国的国家安全与社会发展具有重

要战略意义。建议成立由科技部牵头，由工业和信息化部、

国家自然科学基金委、教育部、中国工程院和中国科学院等

相关部门领导和专家组成的“国家材料基因组计划协调小

组”，围绕国家战略需求，凝练共性问题，制定技术路线图，进

行顶层设计，组织实施“中国版材料基因组计划”。

3.7 人才培养和文化理念传播

实施中国版材料基因组计划的核心是推广新型的高效

率材料研究理念和方法，以材料基因组技术的思维代替传统

的试错法思维，以高通量并行迭代方法代替顺序迭代方法。

目前，材料基因组技术的观念仍属新鲜事物，必须通过教育、

推广使其受到材料业界的广泛接受与认可。因此，中国科学

院、中国工程院、国家自然科学基金委、科技部、工业和信息化

部和教育部等国家相关部委以及材料领域或与之相关的协会

和学会应定期组织研讨会、学习班、报告会、讲座等各种形式

的活动，引导材料界和相关人士不断地交流、研讨，理解其科

学内涵，使业界逐渐培养起新的文化和理念，自觉地在实际

工作中运用。

材料基因组计划是材料研究方法的变革，是思维和理念

的转变，其最终成败的关键是人才培养。建议各大学的材料

类院系从现在开始改革本科生、研究生的课程设置，培养具

有材料基因组技术基础知识的新一代材料科学工作者。特

别要培养具有计算机软件开发能力的材料科学家，以适应未

来行业转型的需要。

图3 中国版材料基因组计划的协同创新机制

Fig. 3 Collaborative innovation mechanism in
China's Materials Genome Initiative
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4 结论

材料创新一直处在各种颠覆性技术革命的核心。近年

来，依赖于科学直觉与试错的传统材料研究方法，已跟不上

当代工业的快速发展。革新材料研发方法，加速新材料从发

现到应用的进程已成为国际新材料研发的趋势。“材料基因

组计划”是先进材料开发的崭新模式。力图通过高通量材料

计算、高通量材料合成和检测实验以及数据库的技术融合与

协同，将材料从发现、制造到应用的速度加快，成本降低。

中国的新材料产业与先进国家相比，整体水平仍存在较

大差距。在此背景之下，中国材料界对材料基因组技术已形

成基本共识，即必须顺应国际新材料研发的趋势，尽快启动

中国版的“材料基因组计划”，变革以“炒菜法（试错法）”为基

础的材料研发传统模式，实现新材料领域的超常规速度发

展。

材料基因组计划是以市场与应用为导向的材料研发新

理念，是新材料研发的“加速器”。中国版材料基因组计划必

须根据国情，面向国家战略需求，围绕加速新材料应用。与

欧美国家相比，中国的差距是宽谱的、全方位的。因此，需要

首先做好5项工作：1）建设基于材料基因组技术的先进材料

创新基础研发平台；2）尽快研发自主的软硬件技术与工具；

3）大力传播材料基因组技术提出的高效率研究方法、文化和

理念；4）通过国家级科研项目进行有导向性的推广；5）加快

培养材料基因组技术领域专业人才。

材料基因组技术是材料科学技术的一次飞跃，在中国实

施材料基因组计划，就是要构建将先进实验工具、模型计算

手段与数据无缝衔接的新型材料创新技术框架体系，用高通

量并行迭代替代传统试错法中的多次顺序迭代，逐步由“经

验指导实验”向“理论预测、实验验证”的新模式转变。在前

期充分发挥中国在高通量实验技术上的相对优势，逐渐向

“计算引领”过渡，以加速中国关键新材料的“发现—开发—

生产—应用”进程，推动中国新材料产业跨越式发展。只有

这样，才能实现习近平主席提出的“推动中国制造向中国创

造转变、中国速度向中国质量转变、中国产品向中国品牌转

变”的目标。
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