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在新一轮全球科技革命和产业变革中，我们所面临的

最大瓶颈之一就是材料技术的缺乏，迫切希望在材料科技

领域也能发生重大变革，而不是渐进式的缓慢发展[1]。

材料基因工程（MGE）在此背景下迅速发展，其关键技

术开发和工程应用已成为材料研究前沿[2]。在材料研发-

生产-应用全链条，构筑“理性设计-高效实验-大数据技

术”深度融合、协同创新的新型研发模式和技术创新体

系，显著提升新材料的研发效率，促进工程化应用，满足

经济社会发展对新材料日益增长的迫切需求，是材料基因

工程的目标和使命，也是当前材料科技领域的重要挑战。

材料基因工程是一个引领材料科技革命的系统工程，

包括材料传统发展理念的变革、颠覆性技术和装备的研发

与应用、具有新思想掌握新技术的综合型创新人才培养

等。为了推动新材料科技和产业发展，中国全方位地布局

开展材料基因工程的研究，以期通过“关键技术与装备研

发—创新平台建设—工程化推广应用”的一体化实施，变

革传统的研发理念和模式，发展新方法和高效技术，培养

高质量的创新人才队伍，提升材料创新能力和国际竞

争力。

国家重点专项全方位布局研究

2015年科技部投入8.4亿元人民币，设立“材料基因

工程关键技术与支撑平台”重点专项，构建支撑材料基因

工程研究和协同创新发展的高效计算、高通量实验和数据

库等三类示范平台，研发材料高效计算方法与软件、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、特种合金材料等五类

材料上开展验证性应用示范，推动材料基因工程新方法和

新技术的研发和应用。其中，关注材料制造工艺优化、材

料服役行为高效评价技术等研究，是国家重点专项的重要

特色之一。国家重点专项的主要研究任务为：

（1）通过研发高通量和自动流程算法，实现新材料成

分-结构-性能的快速筛选；发展集成计算材料工程（IC‐

ME），解决材料多层次、跨尺度计算设计瓶颈，建立材料

成分-组织结构-性能-工艺的关联关系，实现材料设计和工

艺优化。以中国强大的超级计算机资源为硬件条件，融合

材料高通量计算和集成计算材料工程，建立材料理性设计

的技术基础和支撑条件。

（2）应用薄膜材料制备、3D打印、扩散多元节、连

续定向凝固、梯度热处理等技术，发展适合不同形态（薄

膜、粉体、块体）材料的高通量制备技术和装置。依托同

步辐射光源和散列中子源等科学研究装置，开发适合于海

量实验数据快速处理的解析算法，发展适合材料成分和结

构表征的高通量实验技术。通过高通量实验技术与装备的

研发与应用，实现材料理性设计方案的快速验证，以及材

料成分、组织结构和工艺的高通量筛选和优化。
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（3）研发材料服役与失效的跨尺度模拟计算方法、高

效评价方法及等效加速模拟实验、材料服役大数据等新材

料工程应用关键技术，突破服役与失效行为研究周期长、

成本高的瓶颈，加速新材料应用进程，形成中国材料基因

工程面向工程应用的重要研究特色。

（4）研发集数据自动采集、归档、挖掘、应用为一体

的智能化数据库技术，支撑/服务于高效计算、高通量实

验，实现海量数据自动处理和积累，构建集数据收集、数

据服务、数据分析、新材料发现、新产品开发等功能为一

体的材料数据库平台，促进大数据和人工智能技术在新材

料研发中的应用。

地方政府和企业积极投入研发经费

在国家重点专项牵引下，地方政府和部门也积极支持

材料基因工程研究。代表性的投入项目有：2017年北京

市政府和中国科学院联合投入5.7亿元人民币，建设国内

规模最大的材料基因工程研究设施；北京市政府投入5亿

元人民币，建立“北京材料基因工程高精尖创新中心”，

凝聚材料基因工程领域的顶级科学家开展合作研究和高层

次人才培养；2017年深圳市政府投入7.1亿元人民币，建

设材料基因组工程大科学平台。2018年以来，云南省人

民政府针对地方新材料产业的特色，持续投入超过4亿元

人民币，建设稀贵金属材料基因工程创新平台，承接国家

重点专项的研发成果，开展稀贵金属新产品的研发。此

外，上海市、广东省等省市和一些材料相关大型企业也设

立了相关研究项目。

国家引导和支持构建协同创新体系

国家重点专项重点支持材料基因工程关键共性技术、

软件和装备的研发，构建材料设计-研发-生产-应用全链条

技术体系和创新平台，开展协同创新研究。引导地方政府

和企业投入，开展材料基因工程技术的工程化应用和新材

料、新产品开发，促进研发部门和企业的实质性合作，提

升企业的积极性和参与度，促进材料基因工程关键技术和

装备的工程化应用。为了支撑材料基因工程关键技术和应

用的可持续发展，国家支持和引导开展材料基因工程的标

准体系建设，协调构建材料基因工程的技术体系和标准体

系。中国材料与试验标准委员会（CSTM）建立了材料基

因工程标准委员会，2019年发布了全球首个材料基因工

程通则标准[3]，为全面推广材料大数据模式奠定了基础。

材料基因工程研究新文化与新环境正在快速形成

例如，2017 年开始，中国工程院举办每年一届的

“材料基因工程高层论坛”，宣传推广材料基因工程的思想

和理念，加强国际学术交流，促进材料基因工程基础理

论、前沿技术和关键装备的发展及应用。中国材料大会每

年均设立材料基因工程分会。中国金属学会举办了系列讲

座。一些高校的材料学科开设了计算材料学或材料信息

学、材料高通量实验技术、材料大数据技术等课程，培养

材料基因工程的专业人才。

材料基因工程关键技术快速发展，工程应用效果
凸显

经过近5年的发展，中国已经基本形成了材料基因工

程产学研用协同发展的态势，取得了一批创新性的研究成

果，工程化应用的成效正在彰显，呈现出了良好的发展势

头和巨大的工程化应用前景。2019年美国发布的材料基

因组计划人才培养报告认为，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[4]。

共性关键技术、软件和装备研发主要进展

开发出了多套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，

部署在超算平台上，实现了初步开放共享；研发出了薄

膜、粉体、块体等多种形态材料高通量制备技术和装置，

以及材料热处理、凝固和加工工艺优化的高通量实验技

术；发展了材料失效的多层次、跨尺度算法及复杂环境材

料服役行为高效评价技术，实现了材料腐蚀和断裂的高效

表征及快速评价；构建了集数据采集-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，实现

了复杂异构材料数据的个性化描述、便捷汇交和挖掘

分析[5]。

新材料研发和工程化应用主要进展

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、

强度最高、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) [6]。发现TiZrHfNb高熵合金中间隙元素存

在化学短程有序，有序间隙化合物改变位错剪切模式，可
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以同时提升材料强度和延展性，在高熵合金中掺杂 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

[7]。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，为高塑性Mg合金的开发提供了新的技术途

径[8]。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Cs2Ag‐InCl6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，为非铅钙钛矿发

光材料的研究提供了新思路[9]。提出面向性能要求的合

金设计新方法，构建了合金成分机器学习设计模型，解决

了高强高导铜合金根据使用性能要求设计成分的难题，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%国际退火铜标准

（IACS）] [10]。通过高通量实验筛选，开发了高性能苯与

乙烯液相烷基化催化剂和新一代新型MFI结构形貌择向的

纳米片分子筛，实现大规模工程应用，创造了巨大的经济

效益。

中国材料基因工程未来发展

未来5~10年，面向高端新材料研发、产业升级换代、

提升自主保障能力和原始创新能力等重大需求，中国将实

施国家材料基因工程计划。该计划聚焦四个方面的重点任

务。第一是共性关键技术，包括材料先进计算方法与软

件、材料自动化智能化实验技术及装备、材料大数据技

术、材料研发智能化技术等；第二是材料基因工程基础设

施和创新平台建设，包括 ICME平台、数据库和大数据技

术平台，以及材料设计、制备与表征评价技术创新平台；

第三是材料基因工程关键技术在前沿新材料、高端关键材

料领域的规模应用，推动传统试错法材料研究模式的变

革；第四是将MGE模块嵌入大学的材料科学与工程课程

之中，培养大量综合型和创新型人才。
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