
 

特色专题

材料基因工程与智能科学：AI+时代无尽前沿
王毅 1,2，李高楠 1,2，刘哲 1,2，高兴誉 3，王洪强 1,2，宋海峰 3，杨明理 4，宿彦京 5*，Margulan Ibraimov 6，
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摘要　面向 2040 现代化强国发展战略需求，以新材料、新质生产力和新产业融合发展为驱动，全面梳

理强国战略和相关国家政策与行动纲要对前沿性−颠覆性关键技术和关键材料发展的共性需求，阐述

了材料基因工程核心关键技术的发展与革新为人工智能数据基础设施、材料大模型基座、新材料研发

及其产业应用等关键核心技术创新奠定重要基础。人工智能将进一步促进高通量智能计算软件/工具

的开发、从高通量实验到自主实验范式革新并加速材料智能体的发展、数据资源节点和平台与数据标

准规范的建设、新质生产力和新材料产业发展以及教育范式变革和新一代生力军培养。材料基因工程

与智能科学的融合，正在以“理论重构、技术赋能、产业牵引”三位一体模式，重塑材料科学与技术以及

教育的底层逻辑。它不仅是单一学科的升级，更是一场涉及科研范式、产业生态和人才培养模式的系

统性变革，将为新材料、新兴产业和未来产业等重点领域培养复合型人才。

关键词　材料基因工程；人工智能；大模型；数字孪生；智能体

“新材料产业是战略性、基础性产业，也是高技术

竞争的关键领域” [1]，“一代材料，一代技术，一代装

备”，新材料领域科技创新将大力推动新材料产业健

康发展，为科技强国建设提供坚实的物质保障[1]。材

料基因工程（materials genome engineering，MGE）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[2]。材料基因工程“高通

量计算−高效实验−大数据”关键技术的融合，“设

计−研发−应用”协同的思想和理念在新材料研发端彰

显出了巨大的潜能和前景，有效地提升了新材料研发

效率和降低研发成本[2−7]。随着全球科技的飞速发展，

面向未来的科技战略成为推动先进材料创新与应用

的重要动力。世界各国相继出台了众多国家战略规

划，旨在通过前沿性、颠覆性科技创新加速材料领域

的进步[3, 8−16]。“强国战略”驱动材料基因工程融合创

新加速关键材料工程化的政策与行动纲要与中国人

工智能发展与应用的战略规划路线如图 1所示，从

1945年美国发布的《科学：无尽的前沿》报告到 2020

年发布的《无尽前沿法案》体现了这一历史进程。报

告中明确指出，“依赖外部力量获取基础科学知识的
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国家，其工业发展将受到制约，竞争力也将逐步削

弱”，进一步展望未来 75年科技发展趋势并以国际化

竞争的态势制定了相应的科技战略竞争法案[17−18]。同

时，这一观点为全球科学技术和工业的革新奠定了理

论基础，特别是《科学：无尽的前沿》报告中列出的原

子弹、雷达和青霉素 3个重要技术与产品的突破性进

展，完美地诠释了科学研究和技术创新对工业（产业）

发展、国家战略安全和人民健康领域的引领和重要支

撑作用[19]。从战略规划、应用实践、产业创新等方面

全方位布局关键科学技术和产业创新和发展具有重

要意义。欧盟《材料 2030路线图》[8]聚焦材料智能计

算与设计技术、自主/智能化实验技术和装备、AI驱

动的关键算法和技术、数字孪生、智能化研发平台与

协同创新网络等关键技术，旨在通过智能化、协同化

和可持续化的研发模式推进材料产业升级，建立一个

强大的欧洲材料生态系统，推动绿色和数字转型，创

建可持续的包容性欧洲社会。其中，在材料数字化方

面，开发数字化和创新方法生成材料数据与知识，建

立通用、标准化语言本体用于数据交换和知识管理，

提供可信任的数据获取和交换的分布式公共数据存

储空间，开发语义和人工智能技术处理利用数据。在

新材料加工和大规模生产方面，确立了涵盖工艺优

化、脱碳、大规模定制、零缺陷生产、循环经济、多材

料加工以及新材料加工等 7个优先发展方向。相比

之下，中国提出的《中国制造 2025》战略旨在着力推动

制造业从大到强的转变[10]。然而，当前中国制造业仍

面临着许多挑战，尤其是在材料研发和应用的深度融

合上，工程应用研究和数据积累仍显不足，这不仅影

响了材料的性能稳定性，也导致了技术标准的滞后与

评估验证的不足。为应对这一挑战，中国出台了《新

材料强国战略 2035》等系列战略规划，提出了创新驱

动、质量为先、绿色发展、结构优化与人才为中心的

基本发展路径，重点推动数字化、网络化和智能化发

展[16]。

近年来，材料基因工程推动了大数据和人工智能

与材料的深度融合，催生了材料智能技术，正在推动

材料大数据和人工智能等基础设施的建设，预期实现

关键材料及产业的数据链、工具链、创新链、产业链、
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图 1　“强国战略”驱动材料基因工程融合创新加速关键材料工程化的政策与行动纲要与

中国人工智能发展与应用的战略规划路线
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教育链、人才链融合的创新发展。

人工智能是一项前沿性、颠覆性和战略性技术，

已成为全球科技发展和竞争的制高点。世界各国

在人工智能赋能新材料发展领域已发布系列战略规

划[15, 20−21]，如图 1和图 2[22]所示。例如，2025年 4月欧

盟发布的《人工智能大陆行动计划》[22]拟投资 2000亿

欧元围绕 5大关键领域布局，旨在通过建设大规模

AI计算基础设施、改善数据获取质量、加速 AI在战

略领域的应用、强化人才储备以及促进监管合规与简

化，提升欧盟在 AI领域的全球竞争力。通过该计划，

将建设 13家 AI工厂和 5家超级 AI工厂，工厂内设

超级计算机和数据中心。此外，欧盟将通过与伙伴国

家的双边和多边合作，引领全球人工智能发展，支持

创新并发展全球治理。该计划不仅为欧洲塑造人工

智能未来提供了独特机会，也为成为领先的“人工智

能大陆”奠定了基础。同时，美国提出的《2025年美中

人工智能能力脱钩法案》将全面禁止 AI技术和知识

产权流动并杜绝中美之间的 AI研发合作[23]。相比之

下，中国在“历史性交汇期”，“把准了时代脉搏”，高度

重视人工智能发展，“以人工智能引领科研范式变革，

加速各领域科技创新突破”，“加强人工智能和产业发

展融合，为高质量发展提供新动能”，“坚持自立自强，

突出应用导向，推动人工智能健康有序发展”。例如，

2016年人工智能写入了“十三五”规划纲要，2017年

发布的《新一代人工智能发展规划》[24]围绕产业化赋

能与应用分别制定了 2025年和 2030年的中长期发

展目标。同时，在“十四五”规划和 2035年远景目标

纲要中强调“培育壮大人工智能、大数据、区块链、云

计算、网络安全等新兴数字产业”。2025年 4月，习

近平总书记深刻指出“中国人工智能在基础理论、关

键核心技术等方面还存在短板弱项”；“必须在基础理

论、方法、工具等方面取得突破”；“集中力量攻克高

端芯片、基础软件等核心技术”；“构建自主可控、协

同运行的人工智能基础软硬件系统”；“加快发展新一

代人工智能是我们赢得全球科技竞争主动权的重要

战略抓手”。
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图 2　欧盟《人工智能大陆行动计划》5大关键领域的规划及核心战略
 

本文分析了 AI赋能时代 MGE核心关键技术的

发展与革新，面向 2040现代化强国发展战略需求，以

新材料、新质生产力和新产业融合发展为驱动，全面

梳理制造强国、科技强国、材料强国、冶金强国、航空

强国、海洋强国等强国战略，以及相关国家政策与行

动纲要对前沿性−颠覆性关键技术和关键材料发展的

共性需求，阐述了材料基因工程核心关键技术的发展

与革新为人工智能数据基础设施、材料大模型基座、

新材料研发及其产业应用等关键核心技术创新奠定

重要基础，人工智能将进一步促进高通量智能计算软
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件/工具的开发、从高通量实验到自主实验范式革新

并加速材料智能体的发展、数据资源节点和平台与数

据标准规范的建设、新质生产力和新材料产业发展以

及教育范式变革和新一代生力军培养。提出了强国

战略牵引材料基因工程融合创新加速关键材料工程

化的总体路线，倡导通过“产业数字化−数字产业化”

融合发展新路径发展新质生产力进而贯通 AI赋能

MGE核心关键技术和产品的“产−学−研−用”全生命

周期协同发展。 

1    AI 时代 MGE 核心关键技术的发展与革新

材料基因工程变革传统研发流程和范式，激发人

工智能赋能新材料全链条与全寿命周期研发链核心

关键技术和产业的发展。图 3中材料基因组计划

（materials genome initiative，MGI）提出改变传统的单

向、单流程、逐一递进研发模式，建立将新材料发现、

性能优化、研发、系统设计与集成、产品认证、工业制

造、工程化应用各环节融合的闭环迭代新架构，在新

材料研发的每一个阶段与产品应用结合起来。在

2021年发布的新版材料基因组计划中，进一步把产品

应用作为核心，把上述各环节组成的纽带连接到一

起[6]。中国的材料基因工程在相对薄弱的基础上发展

壮大，经历了从基础研究、共性技术、示范应用到工

业推广多个阶段，从前期的聚焦研发链前端和中端，

拓展到全流程应用，通过应用场景嵌入，加速新材料

的工程化应用正在成为材料基因工程的重要目标。

 

 
 

产业牵引

新兴产业领域

技术赋能 理论重构
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数据库
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组织

自主实验平台
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性能
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2011美国材料基因组计划
研发链从单向、单流程向多向、
多流程、网格化、闭环选代演化

2021美国材料基因组计划
研发链形成以“需求驱动研发—
应用场景验证技术—反馈选代

优化”为核心的逻辑闭环

材料基因组计划变革传统研发流程和范式

性能优化 研发制备 系统设计与集成 产品认证 工业制造与工程化应用新材料发现

图 3　材料基因工程变革传统研发流程并形成“理论重构、技术赋能、产业牵引”三位一体发展范式

材料基因工程对传统材料研发流程的重构，不仅

是将各个环节简单地连接在一起，而是通过引入新的

技术和理念，实现研发效率的大幅提升，全面提升先

进材料从发现到应用的速度[25–26]。材料基因工程的闭
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环迭代新架构以工程化应用为导向，从实际应用场景

出发，反向推动材料的研发。在新材料研发方面，

MGE高通量计算、高效实验、数据库等关键技术激

发了“知识赋能−数据驱动”的智能研发范式革新，极

大 促 进了 AI技 术 在 AI4Materials、 AI4Science和

AI4Research等交叉融合领域与工程应用领域的发

展[19, 21, 27−33]。同时，这些 AI赋能范式聚焦于通过人工

智能方法（如机器学习、深度学习、统计建模、数据分

析、自动控制及相关技术）的开发与应用，从海量数据

中构建预测模型，单独或与仿真模拟及可扩展计算相

结合以推动科研突破，颠覆基于领域知识的逻辑推导

关系进而形成跨尺度、宽时域、多参量间的映射关系

和理论重构。在大数据技术体系的支撑下，以可视化

分析为核心载体，整合高效计算/统计模型、智能算法

与程序编码的协同方法学框架，为解决复杂工程科学

命题提供了革命性研究范式，此类多模范式更易催生

具有突破性价值的研究发现与重大技术创新[34]。

现有研究表明，基于机器学习与深度学习技术并

融合领域专家知识的材料发现方法，在钙钛矿型、染

料敏化型及有机太阳能电池等新型光伏材料的研发

中取得显著进展[35]。高分子材料领域提出的 Pocket-

Flow模型创新性地采用数据−知识双驱动架构，其基

于蛋白结合腔结构特征的分子生成框架显式嵌合化

学知识图谱，实现了配体分子智能化设计[36]。在核材

料领域，领域知识赋能的解释性机器学习方法成功应

用于铁素体−马氏体钢超临界水氧化行为研究，通过

构建组分−测试环境−氧化行为的多元线性关联模型，

从海量实验数据中挖掘出材料性能演化规律[37]。在钢

铁材料领域，北京科技大学建立的 SteelBERT模型在

420万份摘要和 5.5万份全文的语料库预训练的基础

上，采用解耦注意力机制实现了自然语言输入下钢铁

知识的精准表征，并且通过 64个奥氏体不锈钢实验

样本对模型进行微调，成功预测出屈服强度 960 MPa、

抗拉强度 1138 MPa、延伸率 32.5% 的新型 15Cr奥氏

体不锈钢，性能超越目前所有报道 [27]。生成式 AI模

型MaterGen基于 60万条材料数据进行训练，能够处

理材料的周期性和三维几何结构，以前所未有的精度

创建具有特定化学、力学、电子或者磁性等性能的新

化合物，速度提高了 2倍，精度提升了 17.5倍[38]。首

个理解材料原子结构的多模态大模型−MatterChat，将

预训练的机器学习原子间势与预训练的大语言模型

（large language model，LLM）有效地对齐，从而降低培

训成本并提高灵活性，显著提高了材料性能预测和人

机交互的性能，超过了 GPT−4等通用 LLM[39]。微软

亚洲研究院基于 GPT的生成式 AI构建的 NatureLM，

通过生物、化学和材料科学等多领域数千亿条精心挑

选的无标记数据进行预训练，扩展了现有大语言模型

的能力，并保留了原始模型的语言能力，成为驱动科

学发现和创新的跨领域 AI大模型[40]。工具增强型智

能体−SciAgent结合了基础认知能力、工具使用技能、

系统化思维和自适应学习，形成了一个远超各部分简

单组合的整体智能系统[41]。这一范式不仅提升了科学

推理性能，也为 AI系统设计提供了新的思路：不必追

求全知全能的单一模型，而是构建能灵活运用外部资

源的“智慧型智能体”[41]。由此可见，材料基因工程变

革传统研发流程，促进人工智能赋能新材料全链条与

全寿命周期研发链核心关键技术和产业发展，形成

“理论重构、技术赋能、产业牵引”三位一体发展范式。 

1.1    高通量智能计算软件/工具

当前，新一轮科技革命与产业变革蓄势待发，全

球新材料产业竞争格局正在发生重大调整。新材料

与信息、能源、生物等高技术加速融合，大数据、数字

仿真等技术在新材料研发设计中作用不断突出，“人

工智能+”、材料基因组计划、智能制造等新技术新模

式蓬勃兴起，新材料创新步伐持续加快，国际市场竞

争将日趋激烈[11]。例如， 基于高通量计算关键技术的

发展，在材料性能预测方面，MGE大力发展了利用量

子力学、分子动力学等理论，通过高通量计算技术对

大量材料的性能进行快速预测的模型、算法和软件，

能够预测材料的热力学性质、动力学性质、导电性、

导热性、强度、疲劳、蠕变等基本物性和使役性能

（图 4[19]），揭示成分—工艺—结构—性能—服役全寿

命周期关键参量的关系，为新材料的筛选、设计和制

备提供了理论依据和技术支撑，极大地减少了研发成

本和时间，加速了新材料研发进程。例如，在原子尺

度上，量子力学和密度泛函理论工具，如 VASP（Vienna

Ab−initio  Simulation  Package）、Quantum  ESPRESSO

和 SIESTA（Spanish  Initiative  for  Electronic  Simula-

tions with Thousands of Atoms），能计算材料的电子结

构与量子性质，预测能带结构和化学键合等关键信息。
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图 4　人工智能赋能不同时间−空间尺度材料性质的计算方法
 

目前，中国自主开发的开源第一原理软件ABACUS

（Atomic−orbital Based Ab−initio Computation at USTC，

原子算筹）已用于大规模电子结构计算、原子结构优

化及分子动力学模拟，主要性能指标达到或超越国际

同类软件水平；通过结合通用计算显卡（GPGPU−

General−Purpose  Computing  on  Graphics  Processing

Units）加速技术，可进一步提高新材料研发效率（对含

有 11164个原子的 1.08石墨烯摩尔纹原胞进行电子

能带结构计算，由利用 2880~5760个 CPU核运算耗

时约 30 d降低为 GPGPU运算 4.1 h）。分子动力学模

拟工具如 LAMMPS、NAMD和 GROMACS，模拟原

子和分子随时间的动态行为，研究如相变和扩散等过

程。当前，利用图形处理器加速的分子动力学模拟软

件包 GPUMD（Graphics  Processing  Units  Mole-

cular Dynamics），在热输运、力学性质、结构相变、冲

击模拟、离子输运、光谱计算、原子核量子效应、催

化、腐蚀、辐照损伤及受限体系等多个研究领域表现

出重要的应用价值。

在介观尺度上，动力学蒙特卡洛模拟弥补了原子

尺度与连续介质尺度之间的空白，模拟材料中的化学

反应与其他随机过程，帮助研究表面反应与催化等现

象。相场方法则用于模拟材料微观结构演变，如晶粒

生长和裂纹扩展。在宏观尺度上，有限元分析和有限

差分法工具，如 ANSYS、Abaqus和 COMSOL，求解

描述材料在加载条件下的行为，广泛应用于工程优化

和材料响应预测。计算流体动力学工具如 OpenFOAM

和 ANSYS Fluent，研究流体在材料中的流动，促进热

传导与流体力学等领域的发展。这些经典计算方法

为研究人员提供了多尺度的强大工具，推动了新材料

的开发，特别在能源、航空航天、电子和生物医学等

领域取得了显著进展。

人工智能关键技术（特别是 LLM）的爆发式创新，

极大地推进数字现代化与软件自动化和自主化进程，

形成了数据模型化−模型算法化−算法软件化的“软件

智能工程”自适应、自主化发展的新范式，提升了模型

−算法−工具的开发效率，丰富了功能和创新性，极大

优化用户体验。在工具和平台开发方面，基于 AI的

软件工具在材料科学与工程领域具有关键支撑作用，

为研究人员和工程技术人员提供了多维方法论突破

路径，显著推动其在材料发现、模拟仿真、结构设计

与性能优化等核心环节实现重大创新突破[19]。软件作

为兼具强大效能与普适性的问题解决工具，其自动化

实现标志着计算机科学领域长期探索的核心任务与

特定领域知识的有机融合。依据麦肯锡数字化部门
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发布的《2023技术趋势展望报告》[42]，驱动下一代软件

开发的基础技术体系包含 6大核心要素：（1） 低代码

/无代码平台—搭载图形处理器（GPU）赋能非专业开

发者便捷构建应用程序；（2） 基础设施即代码（IaC）

—采用机器可读代码实现数据中心等基础设施的快

速重构与版本控制；（3） AI代码生成—支持用户基于

自然语言提示或已有代码上下文生成候选代码段；

（4） 微服务与 API接口—采用模块化架构设计，形成

可独立部署且灵活组合的代码单元；（5） AI测试框架—

运用人工智能技术实现单元测试与性能测试的自动

化执行，显著降低人工投入；（6） 代码自动审核—提供

源代码质量校验与优化建议的智能化工具[42]。

以生成式 AI为代表的新兴技术正在深度重塑软

件开发生命周期（涵盖规划、测试、部署与维护全流

程）中的工程能力边界：一方面通过技术赋能显著提

升开发效率，使复杂业务流程可简化为单一指令操

作；另一方面大幅降低技术准入门槛，使非技术背景

人员也能参与应用程序构建[42]。例如，DeepMind开

发的 AlphaCode智能工具，可自动读题、理解并编程，

不但提高了编程效率和代码质量，而且展现了深度学

习在 LLM和代码生成领域的强大能力，在推动 AI技

术创造性发展和改变编程模式等方面具有重要作

用[43–44]。此外，软件解决方案已全面渗透机器学习工

作流的各个环节，包括数据治理、模型开发、部署运

行、在役模型运维等全生命周期管理，并形成与之配

套的硬件工具链支撑体系[42]。 

1.2    从 ICME 与高通量实验到自主实验范式革新

激发材料智能体的蓬勃发展

集成计算材料工程（ICME）通过整合计算建模、

实验验证和工程设计，采用多尺度建模技术将原子尺

度到宏观尺度的物理过程统一起来，使研究人员能够

在材料制备和产品制造前优化工艺参数并预测产品

性能。ICME涵盖产品开发的关键环节，包括材料性

能数据库、微观结构模型、微观结构−性能关联模型

以及成本分析模型等[20]。其中，与高通量计算、数据

库和科学装置相结合而发展的原位和实时高通量实

验制备与表征技术将极大促进新原理、新方法和新技

术的突破，并进一步提供跨尺度和宽时域的重要数据

基础和技术支撑[26, 45]。然而，随着材料设计复杂度的

提升，传统 ICME方法在处理高维度、多变量和非线

性行为时面临重大挑战。AI技术的融合为 ICME提

供了新的解决方案[19]，在多尺度建模领域，AI赋能的

ICME系统能够整合跨尺度数据并自动优化模型参

数，大幅提高了模型的预测精度和适用性 [22]。如

图 5[19, 27]所示，先进材料的智能设计与制造范式正从基

于知识和数据驱动的 ICME方法[20]逐步演进至“AI+”

时代，推动材料设计从“设计材料”到“用材料进行设

计”的转变，并驱动 AI+范式从“嵌入式 AI”向“协作

式 AI”及正在发展的“AI智能体”阶段快速演化 [19]。

材料基因组计划强调实验工具、计算工具和数据库的

主导作用及其交互，而人−信息系统−物理系统（human−

cyber−physics, HCPs）三元融合并注重 HCPs系统间

的交互与协同[26]，这些交叉领域共同指明了先进

AI技术的未来应用方向。机器学习（ machine learning，

ML）算法通过识别关键数据关系，加速基础材料认知

和科学研究，强化人−物和人−机交互，进而产生科学

知识和模型[27]。通过知识数字化，信息−物理系统

（cyber−physical systems, CPs）可集成多种工具实现知

识数字化，并协同开发新材料及可靠的制造工艺[28]。

由数据和 ML驱动的工业 4.0正通过信息物理系统连

接物理与数字世界，这种模式已发展为材料 4.0[28]。对

比自上而下的工程路线与自下而上的计算设计方法，

不同背景颜色的箭头直观呈现了实验链与理论链的

数字孪生特性，同时揭示了智能设计与制造过程中成

分−工艺−结构−性能−功能（composition−processing−

structure−properties−performance，CPSPP）之间的内在

关联。

值得一提，数字孪生作为实现信息世界与物理世

界实时交互的关键技术，已成为飞机、高铁和发动机

等智能装配和制造的核心技术[19, 29]。另一方面，基于

CPSPP关系，工艺−结构与结构−性能模型凸显了材料

知识在从数据信息向制造转化过程中的关键作用，同

时揭示了通往智能制造的技术链和价值链[29–30]。

随着大语言模型和生成式 AI技术的发展 [31−34]，

AI在加速材料发现与制造中的贡献将从嵌入式 AI

模式的约 30% 提升至协作式 AI模式的 50%，甚至可

能达到 AI智能体模式的 80%[19]。值得一提的是，2025

年 2月，美国国防部发布了《人工智能赋能系统研制

试验与鉴定指南》，基于 2022年美国国防部发布的

《试验与鉴定组织体指南》提供一般试验和鉴定指导，
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重点聚焦人工智能模型对试验策略、规划、准备、执

行、分析和报告的影响，最终目标是成为美国国防部

人工智能工作的宝贵资源，提升美国国防部有效开展

人工智能技术试验与鉴定的能力，并确保这些技术能

够成功集成应用到国防领域。法国达索公司在

3DEXPERIENCE平台上开发了 AI智能体 AURA[46]。

AURA面向工业产品设计、仿真优化、数字孪生建模

和工程决策支持，服务对象为工业设计师、工程师、

制造企业及技术专业人员。AURA的开发旨在解决

工程师在复杂项目中面临的时间压力问题。通过自

动化装配过程中的重复性工作，AURA不仅提高了生

产效率，还减少了人为错误，使设计团队能够更快地

迭代和优化产品设计。随着生成式人工智能的普及，

设计人员和工程师正在寻找新方法以探索更多的设

计可能性。其中，CATIA（计算机辅助三维交互式应

用）提出了一种不同的生成式人工智能方法，通过在

各种应用中使用机器和深度学习来解决产品开发时

间和上市时间问题，该方法基于根据行业特定数据开

发的模型，这些模型是根据行业流程的知识和专业技

术生成的，将上市时间提速高达 300%，将质保成本降

低 10%，通过标准化和模块化将重用率提升至 80%[46]。

此外，通过达索 CATIA Visual Scripting，用户现在可

以轻松地通过直观的无代码、算法方法创建复杂且智

能的设计，同时使创作过程更快、更高效、更灵活。

通过 CATIA性能驱动的创成式设计解决方案，可以

获得创成式人工智能的协助，具体包括：（1） 为创新、

高性能的结构和组件创建拓扑优化的零部件和组件，

广泛应用于各种工程学科和领域（航空航天、汽车、

工业装备）；（2） 为快速生成车身和底盘结构提供专用

解决方案，以便在概念阶段早期就能探索成数千种备

选方案，如新电动汽车平台（底盘−车身）架构；（3） 进

行多材料概念研究，以优化结构组件的布局和拓扑，

从而在满足设计约束条件（如复合材料飞机机翼）的

同时，最大限度地提高刚度、强度和效率[46]。中国华

为盘古大模型基于 5+N+X架构，建立了包括自然语

言、视觉、多模态、预测和科学计算大模型共计 5个
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图 5　人工智能赋能时代背景下先进材料智能设计与制造范式从“材料设计”向“用材料进行设计”的

范式转变驱动 AI+范式从嵌入式 AI、协作式 AI到当前发展的 AI智能体的跨越式发展
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基础大模型，为 N个行业大模型以及 X个细化场景提

供模型服务。其数据工程套件、模型开发套件和应用

开发套件将加速大模型的行业落地应用。基于盘古

大模型的自然语言理解能力，机器人可以识别自然语

言，执行命令，并具备全域感知引导的自主智能，服务

智能服务机器人、智能制造和智能驾驶行业领域。华

为云将 CodeArts研发工具与盘古大模型相结合，正式

发布了面向开发者的智能编程助手 CodeArts Snap。

该工具训练了 760亿行精选代码、1300万篇技术文

档，具备智能生成、智能问答、智能协同 3大核心功

能，可以实现一句对话让代码生成、一次点击即可自

动注释和生成测试用例，一条指令即可智能部署，让

每个软件开发者都有自己的编程助手。华为云通过

盘古基础大模型赋能 MetaStudio数字内容生产线，打

造了盘古数字人大模型，提供模型生成和模型驱动两

大服务，并已经使用了 20万 h音视频数据进行了预

训练。

由此可见，在知识驱动的集成计算材料工程时代

迈向人工智能赋能（AI+）时代的转型过程中，智能设

计与制造的范式将迎来从“设计材料”到“用材料共

创”的深刻变革，这必将推动整个产业向更高层次的

智能化与创新迈进，促进中国制造业向“创造”、“质

量”和“品牌”的发展迈进[19, 35−36]。 

1.3    数据资源节点和平台与数据标准规范

数据是未来知识型生产的原料和基石。材料数

据资源是历代材料人的劳动成果，是新材料科技原始

创新和产业智能化发展的重要条件基础，是经济社

会、国防建设的重要基础性战略资源，是数字化和智

能化时代的重要生产要素，关系着国家材料科技和产

业发展的未来。通过集成材料计算、工艺仿真、孪生

建模和数据决策等技术，面向关键环节进行反馈，设

计开发新材料，优化工艺流程，解决材料、工艺、产品

和装备短板，消除安全和质量隐患，提高关键材料、产

品和装备的稳定批产能力和全寿命周期管理能力，实

现供应链、产业链、技术链和价值链自主可控，有助

于发展高新技术产业和战略新兴产业。新质生产力

以科技创新为关键核心，在最大程度释放人的创造性

和保护生态环境的基础上，以战略性新兴产业和未来

产业为支柱，构建现代化产业体系。新质生产力的发

展与数字智能时代关联，能够在产业结构高端化、生

产流通智能化、核心技术自主化、数字实体融合化以

及产业发展低碳化等方面推动现代化产业体系的构

建。为解决基础研究−工程应用间“最后一公里”问题

和成果转化中试环节“断链”问题，加快构建新材料中

试平台，助力科技成果向现实生产力转化，畅通新材

料研发与产业化链接通道[47–48]。

美国主导形成的“数据−算法−工具链”闭环逐步

成为了全球新材料研发的主流技术，并且建立技术−

标准−政策体系，将美国置于全球新材料创新网络的

根服务器位置。美国和欧洲主导的材料数据互操作

性标准等方式将成为新一代材料智能化研发技术上

的准入壁垒。随着材料基因工程发展，区域化材料创

新联盟和平台型企业正在兴起。欧盟通过《欧洲材料

创新战略》投入 130亿欧元建设本土数据平台。日本

成立“材料创新联盟”聚焦关键材料国产化，减少对中

国供应链的依赖。中国成立了新材料大数据联盟，

500余家企业、研究院所和高等学校共同参与构建国

家材料数据中心，构建材料大数据生态。这些区域化

联盟的出现，旨在减少对外部供应链的依赖，增强本

地区的材料创新能力。通过联盟内部的合作，各成员

可以共享技术、数据和人才资源，提高材料研发的效

率和质量。这种区域化联盟的兴起，进一步加剧了全

球新材料产业链的分化。

面向新质生产力发展需求，可以发现中国材料数

据资源整合和数据体系建设长期未被充分重视，缺乏

统筹布局和长期规划，数据生产、管理及共享体制尚

不健全，科研单位和企业积累数据和共享数据意识不

足，缺乏相应的激励机制和知识产权保护法规及措

施，生产、共享和应用数据的生态尚未形成；材料人工

智能技术和应用软件发展滞后，材料数据碎片化严

重，利用效率和应用水平低，材料数据的重要价值尚

待进一步挖掘；材料全产业链条数字化研发与智能制

造技术尚处于起步发展时期，材料数据联通融合和支

撑能力不足，缺乏统筹引导和政策支持；材料数据积

累和共享服务缺乏统一的标准规范、权益保障和激励

机制，材料数据体系的发展缺乏良好的政策、文化和

商业生态[49]。上述原因导致中国材料数据有效资源匮

乏，发展水平与西方国家差距巨大，是材料领域短板

中的短板，严重掣肘了关键材料“卡脖子”问题的解

决，制约着材料科技原始创新能力提升和材料产业升
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级换代与智能化发展，成为影响材料智能化创新发展

的最大瓶颈[49]。

通过顶层设计、整体布局、统筹实施，建设新材

料大数据中心，发展材料数据安全与协同网络，构筑

独立自主的材料数据资源体系和共享机制，形成国家

材料数据战略资源，发展材料大数据和人工智能颠覆

性前沿技术，推动数据驱动的材料智能化创新发展，

是实现引领国际材料前沿发展的技术基础，是提升材

料科技和产业原始创新能力的源动力，也是提高材料

新兴产业和智能制造发展水平的重要途径。材料数

据体系建设对于补齐新材料产业发展的基础技术短

板和持续创新能力短板，抢占新材料发展先机，显著

加速新材料的研发和应用进程，推动新材料科技的变

革和产业的跨越式发展具有重大的战略意义[49]。 

2    AI+MGE 助力新质生产力和新材料产业发展

人工智能成为经济发展的新引擎[20]。人工智能作

为新一轮产业变革的核心驱动力，将进一步释放历次

科技革命和产业变革积蓄的巨大能量，并创造新的强

大引擎，重构生产、分配、交换、消费等经济活动各环

节，形成从宏观到微观各领域的智能化新需求，催生

新技术、新产品、新产业、新业态、新模式，引发经济

结构重大变革，深刻改变人类生产生活方式和思维模

式，实现社会生产力的整体跃升。中国经济发展进入

新常态，深化供给侧结构性改革任务非常艰巨，必须

加快人工智能深度应用，培育壮大人工智能产业，为

中国经济发展注入新动能[20]。如图 6所示，材料基因

工程数据库和大数据技术赋能新一代智能智造业务

场景，极大降低了研发周期、成本、质量偏差、故障率

等关键业绩指标，并提高设备运行效率、质量、设备

综合效率等。通过集成材料计算、工艺仿真、孪生建

模和数据决策等技术，面向关键环节进行反馈，设计

开发新材料，优化工艺流程，解决材料、工艺、产品和

装备短板，消除安全和质量隐患，提高关键材料、产品

和装备的稳定批产能力和全寿命周期管理能力，实现

供应链、产业链、技术链和价值链自主可控，有助于

发展高新技术产业和战略新兴产业。
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图 6　数据库和大数据技术赋能新一代智能智造业务场景的关键业绩指标统计分析
 

同时，人工智能关键技术赋能发展新一代智能制

造业务场景，极大地提高了劳动效率、研发技术转移

的速度、机器效率、研发周期效率等关键业绩指标，

并降低了废品率、产损率和检测成本等，如图 7所

示。以应用场景需求为牵引，人工智能关键技术将深

度融入智能制造业务场景，贯穿审计、生产、物流、销
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售、服务等产品全生命周期，重点突破自感知、自决

策、自执行、自适应、自学习等核心关键技术，旨在提

高制造业质量、生产效率效益和提供柔性的先进生产

方式，促进工业软件、工业装备、生产工艺和服务模

式等方面的创新，加速工业大模型及其标准的落地应

用[50]。例如，中国电信面向钢铁行业提出了节能控制

大模型，通过引入时序预测大模型协同融合赋能工业

应用，可将实施周期压缩 10% 左右；同时结合时序大

模型的预测能力和翼云控的实时响应能力，解决控制

响应滞后的问题，将节能率提升 3%~5%[50]。
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图 7　人工智能关键技术赋能发展新一代智能智造业务场景的关键业绩指标统计分析
 

以数字孪生赋能工程应用和产业化发展为例[51]，

首先，“政产研”合力推动数字孪生上升为国家战略。

自密歇根大学教授格里芬于 2002年提出数字孪生概

念后，美国航空航天局于 2010年在太空技术路线图

中将数字孪生列为重要技术，并首次进行了系统论

述。此后，美国国防部、美国海军开始加大数字孪生

资金投入，计划在未来 10年投入 210亿美金支持数

字孪生发展。同时，龙头企业也将数字孪生作为重点

布局方向，如洛克希德·马丁公司将其列为 2018年顶

尖技术之首；2020年 5月 ANSYS、微软、戴尔等组建

数字孪生联盟开展合作和布局，该组织将推动数字孪

生体系架构、安全和互操作性方面的一致性，以帮助

从航空航天到自然资源等诸多行业中数字孪生技术

的使用。其次，依托航空航天基础优势，探索形成了

成熟的应用路径。第一阶段，基于系统级的离线仿真

分析进行资产运维决策。第二阶段，在仿真基础上，

完善了系统仿真的工程规范和路径（即在仿真模型构

建初，给定每一个模型标识及属性关系为后面研发、

制造时模型集成融合奠定基础），形成了一套复杂基

于模型系统工程（MBSE）。例如，洛克希德·马丁公司

采用 MBSE统一的企业管理系统需求架构模型，并向

后延伸到机械、电子设备和软件的设计和分析，极大

提升了复杂产品设计效率。第三阶段，推动数字孪生

应用拓展到全生命周期。如 2024年 5月底，特斯拉

SpaceX发射载人“龙”飞船升空，基于数字孪生实现

飞船的研发、生产、运维报废全生命周期管理，首次
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实现飞船报废回收，极大降低了下一代飞船生产成

本。再次，进行供给侧企业加快技术创新，利用新一

代信息技术优化数字孪生应用效果。如在“物联网

（IOT）+仿真”方面，ANSYS和 PTC合作构建泵数字

孪生体，实现实时数据驱动的仿真诊断，相较于传统

离线仿真，大大提升了诊断的及时性和准确性。在

“AI+仿 真 ” 方 面 ， MathWorks将 数 据 分 析 工 具

Matlab和仿真产品 Simulink打通，将 Matlab人工智

能训练数据集输入 Simulink进行仿真及验证分析，极

大优化了仿真结果。

中国发展人工智能具有良好基础，国家部署了智

能制造等国家重点研发计划重点专项，印发实施了

“互联网+”人工智能三年行动实施方案，从科技研

发、应用推广和产业发展等方面提出了一系列措施。

自“十三五”以来，国务院、科技部、国资委和工信部

等部门发展举措，指明了强国战略驱动材料基因工程

融合创新加速关键材料工程化的政策与行动纲要

（图 1）。可以看出，2010年《国务院关于加快培育和

发展战略性新兴产业的决定》明确提出的重点发展的

7大领域（如节能环保、新能源、新材料、高端装备

等），为战略性新兴产业的发展指明了方向。自此，

2016年《“十三五”国家战略性新兴产业发展规划》首

次系统阐述了战略性新兴产业集群的概念，明确提出

要形成一批国际领先和具有竞争力的产业集群。

2017年，国家发展改革委发布《关于实施战略性新兴

产业集群发展工程的通知》，正式启动了对战略性新

兴产业集群的专项支持。2021年，《“十四五”国家战

略性新兴产业发展规划》提出，到 2025年培育若干具

有全球竞争力的战略性新兴产业集群。目前，由国家

发改委牵头，中国陆续认定了 66个国家级战略性新

兴产业集群。2024年发布的第五次全国经济普查结

果表明，2023年末，全国从事战略性新兴产业生产的

规模以上工业企业法人单位已达 9.60万个，其中，

新一代信息技术产业 1.50万个，高端装备制造业 1.45

万个，新材料产业 2.04万个，生物产业 1.49万个，新

能源汽车产业 0.32万个，新能源产业 1.17万个，绿色

环保产业 1.63万个，航空航天产业 0.12万个，海洋装

备产业 0.02万个[52]。数字经济核心产业企业法人单

位高达 291.6万个，全年实现营业收入 484485亿元，

其中数字产品制造业 26.2万个，数字产品服务业 27.4

万个，数字技术应用业 143.0万个，数字要素驱动业

95.0万个。由此可见，自“十二五”和“十三五”以来，

中国新材料产业发展取得了长足进步，创新成果不断

涌现，龙头企业和领军人才不断成长，整体实力大幅

提升，有力支撑了国民经济发展和国防科技工业建设。

凾需重点指出，中国新材料产业起步晚、底子

薄、总体发展慢，仍处于培育发展阶段；材料先行战略

没有得到落实，核心技术与专用装备水平相对落后，

关键材料保障能力不足，产品性能稳定性亟待提高；

创新能力薄弱，产学研用合作不紧密，人才团队缺乏，

标准、检测、评价、计量和管理等支撑体系缺失；产业

布局乱，低水平重复建设多，低端品种产能过剩，推广

应用难等问题没有根本解决，仍然是制约制造强国建

设的瓶颈。

基于结构材料基础，聚焦 2040新兴产业 8大领

域和未来产业 9大领域发展需求[53]，材料基因工程促

进人工智能数据基础设施、材料大模型基座、新材料

研发及其产业应用等关键核心技术创新（图 8）。随着

中国传统产业持续优化升级，新一代信息技术、新能

源、装备制造、航空航天、轨道交通、海洋工程、健康

医疗等战略性新兴产业加速发展，未来制造、未来信

息、未来能源、未来空间和未来健康等未来产业加快

落地，为新材料提供了繁荣的应用场景，牵引新材料

技术不断迭代升级，创造释放出巨大的市场增量[21]。

材料科技成果落地要跨越“基础研究—工程化—产业

化”各个阶段，中试已成为材料产业发展新质生产力

的薄弱环节。材料基因工程高通量制备和表征技术

的发展，极大促进了高效能的数字化/智能化装备研

发，进一步加速了工艺智能优化技术的迭代速率和效

能，并促进关键成果与技术的工程化和产业化落地应

用，形成了新材料中试平台建设的助推力。同时，

AI辅助设计与制造已被视为一种强大的数据驱动型

技术，数据+人工智能已经成为材料基因工程的核

心[20, 25, 54]。AI通过解析微观结构与宏观性能的关联规

律、学习海量实验与模拟数据，显著提升了材料性能

预测的准确性[21]，尤其在缺乏明确物理模型的场景中

展现出独特优势。因此，建设新材料中试平台将进一

步提升新材料产业链与创新链融合发展，加速科学研

究和技术开发成果产业化，促进产业发展模式从规模

速度型向质量效益型和创新引领型转变，加快形成新
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质生产力，增强发展新动能，对全面提升新材料产业

核心竞争力，构筑国际竞争新优势产生重大深远影

响。坚持以突破关键共性技术为出发点，以实现标志

性材料产业化为落脚点，以提升中试基础条件和服务

能力为着力点，聚焦短板材料突破和前沿材料创新，

加快打造一批基础条件好、技术实力强、转化效率高

的高质量新材料中试平台[55]。坚持“市场主导、政府

引导”，“立足基础、服务产业”，“因地制宜、形式多

样”，“协同联动、开放共享”原则，采取“三步走”方

式，加快新材料中试平台建设[56]。
 
 

图 8　材料基因工程助力人工智能数据基础设施、材料大模型基座、新材料研发及其产业应用等关键核心技术创新
 
 

3    AI+MGE 激发教育范式变革和新一代生力军

培养

在 AI赋能的时代背景下，MGE聚焦高通量计算

与自主计算、高通量实验与自主实验室、数据库与数

据挖掘、机器学习与人工智能等材料基因工程与智能

科学的主要关键技术，进行先进材料智能设计和智造

的示例阐述；以大语言模型为基座，进行“知识+数

据+算法”的问答式教学，促进教师从“知识传播者”向

“系统架构师”转变，启发学生进行知识图谱和智能体

构建，培养“知识赋能−数据驱动”的系统思维和决策

能力，发展教学新范式，催生适应未来科技创新与产

业需求的“跨界型”人才。2025年 4月，习近平总书

记强调“人工智能是年轻的事业，也是年轻人的事

业”，“跑好历史的接力棒，在推进中国式现代化的宽

广舞台上绽放绚丽的青春光彩”，“完善人工智能科研

保障、职业支持和人才评价机制，为各类人才施展才

华搭建平台、创造条件”，“推进人工智能全学段教育

和全社会通识教育，源源不断培养高素质人才。”从

制度保障到人才培育体系，既着眼当下需求，也为未

来积蓄力量。面向教育强国战略需求，年轻人既要有

仰望星空的技术理想主义信念，又要有脚踏实地的务

实主义精神。

材料基因工程教育体系的革新，正在为国家科技

创新提供持久动力。材料基因工程涉及材料科学、计

算科学、信息科学、物理学、化学等多个学科领域，对

高层次和复合型人才的知识结构要求很高。目前相

关跨学科人才短缺，难以满足产业发展的需求。培养

跨学科人才需要整合多个学科的教学资源、师资力量

和高层次人才，建立跨学科的课程体系和培养模式。

这不仅需要高校和科研机构的共同努力，还需要企业

的参与和支持，但目前这种跨学科人才培养模式还不

够成熟。材料基因工程技术发展迅速，新的理论、方

法和技术不断涌现。知识的更新和传播相对滞后，导

致许多企业和研究人员无法及时掌握最新的技术动

态。目前尚缺乏针对材料基因工程技术的专业培训

体系，企业和研究人员难以获得系统的培训和学习机

会。这影响了技术的推广应用和产业的发展。材料

基因工程与智能科学的融合，正在以“理论重构、技术

赋能、产业牵引”三位一体模式，重塑材料科学教育的
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底层逻辑。它不仅是单一学科的升级，更是一场涉及

人才培养模式、科研范式、产业生态的系统性变革。

将先进技术和重要成果作为典型示例引入课堂和写

入教材，变革教育和教学范式，培养新兴产业、未来产

业和新材料所需的高层次和复合型人才。 

4    结论

面向 2040现代化强国发展战略需求，以新材料、

新质生产力和新产业融合发展为驱动，全面梳理强国

战略和相关国家政策与行动纲要对前沿性−颠覆性关

键技术和关键材料发展的共性需求，阐述了材料基因

工程核心关键技术的发展与革新，为人工智能数据基

础设施、材料大模型基座、新材料研发及其产业应用

等关键核心技术创新奠定重要基础。

人工智能将进一步促进高通量智能计算软件/工

具的开发、从高通量实验到自主实验范式革新并加速

材料智能体的发展、数据资源节点和平台与数据标准

规范的建设、新质生产力和新材料产业发展，以及教

育范式变革和新一代生力军培养。AI赋能 MGE核

心关键技术的发展与革新，极大地推进数字现代化与

软件自动化和自主化进程，形成了数据模型化−模型

算法化−算法软件化的“软件智能工程”自适应、自主

化发展的新范式，提升了模型−算法−工具的开发效

率，丰富了功能和创新性，极大优化用户体验。通过

AI+MGE将助力完成“在基础理论、方法、工具等方

面取得突破”，“集中力量攻克基础软件等核心技术”，

“构建自主可控、协同运行的人工智能基础软硬件系

统”的时代使命。同时，重点强调通过顶层设计、整体

布局、统筹实施，建设新材料大数据中心，发展材料数

据安全与协同网络，构筑独立自主的材料数据资源体

系和共享机制，形成国家材料数据战略资源，发展材

料大数据和人工智能颠覆性前沿技术，推动数据驱动

的材料智能化创新发展，是实现引领国际材料前沿发

展的技术基础，是提升材料科技和产业原始创新能力

的源动力，也是提高材料新兴产业和智能制造发展水

平的重要途径。

材料科技成果落地要跨越“基础研究—工程化

—产业化”各个阶段，中试已成为材料产业发展新质

生产力的薄弱环节。建设新材料中试平台将进一步

提升新材料产业链与创新链融合发展，加速科学研究

和技术开发成果产业化，促进产业发展模式从规模速

度型向质量效益型和创新引领型转变，加快形成新质

生产力，增强发展新动能，对全面提升新材料产业核

心竞争力，构筑国际竞争新优势产生重大深远影响。

材料基因工程与智能科学的融合，正在以“理论重构、

技术赋能、产业牵引”三位一体模式，重塑材料科学与

技术以及教育的底层逻辑。它不仅是单一学科的升

级，更是一场涉及科研范式、产业生态和人才培养模

式的系统性变革，将为新材料、新兴产业和未来产业

等重点领域培养复合型人才。材料基因工程推动了

大数据和人工智能与材料的深度融合，催生了材料智

能技术，正在推动材料大数据和人工智能等基础设施

的建设，预期实现关键材料及产业的数据链、工具

链、创新链、产业链、教育链、人才链融合的创新发展。
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in AI+ era
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Abstract　 Envisioning  the  strategic  demands  for  building  a  modernized  powerful  nation  in  2040  and  motivated  by  the  integrated

development of  new materials,  new productive forces,  and emerging industries,  this  manuscript  comprehensively analyzes the common

requirements  of  national  strategies,  relevant  policies,  and  action  outlines  regarding  frontier−disruptive  core  technologies  and  critical

material development. Based on the advancement and innovation of Materials Genome Engineering's core technologies setting a crucial

foundation for key innovations in AI data infrastructure, foundational material models, R&D of new materials, and industrial applications,

AI  will  further  accelerate  the  development  of  high−throughput  intelligent  computing  software/tools,  drive  paradigm  shifts  from

high−throughput  experimentation  to  autonomous  experimentation,  propel  the  evolution  of  material  AI  agents,  construct  data  resource

nodes/platforms  with  standardized  specifications,  advance  new productivity  and  novel  material  industries,  as  well  as  foster  educational

paradigm  transformation  and  next−generation  talent  cultivation.  The  convergence  of  Materials  Genome  Engineering  and  intelligent

science is fundamentally reshaping the underlying logic of material science, technology, and education through a trinity model consisted

of ‘‘theoretical  reconstruction,  technological  empowerment,  and industrial  traction’’.  This integration represents not  merely disciplinary

upgrading, but a systematic transformation encompassing scientific paradigms, industrial ecosystems, and talent development models. It

will  cultivate  interdisciplinary  professionals  crucial  for  strategic  fields  such  as  advanced  materials,  emerging  industries,  and

future−oriented sectors.
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