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随着矿物种类多样性、矿物（时空）分布特征和矿物性质等领域海量数据的快速增长，矿物学迎
来了数据驱动型研究发现的新纪元。当前，最全面的国际性矿物数据库是 IMA 数据库和 mindat.
org 数据库，其中，IMA 数据库包含了超过 5300 种被国际矿物学协会（International Mineralogical 
Association，IMA）批准认可的矿物及其属性信息。此外，mindat.org 数据库包含了超过 100 万种
矿物种类及其产地信息，这些矿物来自于世界各地，有登记在册的产地来源就超过了 30 万个。采
用各种现代化分析方法对这些海量地学数据进行分析解读和可视化处理，进一步增进了对地球圈
和生物圈协同演化过程的理解认识，这些分析方法包括 chord 图、cluster 图、Klee 图、skyline 图，
以及各式各样的网络分析方法。新型数据驱动型分析策略包括矿物演化分析、矿物生态学分析和
矿物网络分析，这些分析策略能够系统性地综合考虑矿物的时空分布特征及其多样性。这些分析
策略正在增进对矿物共生现象的深入认识，并且首次推动了对“地球上存在但尚未被发现和记录
在册矿物”的预测。
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1. 引言

一直以来，地球矿物资源的发现、记录和开发都是

地球科学的核心追求。在很长一段时期内，新矿藏和矿

物种类的发现仅依赖于偶然发现和经验性指导。古谚

“Gold is where you find it”（黄金就在你找到它的地方）
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阐述了绝大多数自然矿产资源的发现过程，然而当前数

据驱动型矿物发现这一新策略正在逐渐颠覆这句古谚。

本文中，我们回顾了不断增长的海量矿物数据资源库的

本征属性，并介绍了一些适用于开展矿物时空分布特征

及其多样性研究的数据分析方法与可视化技术。

最近的研究可以总结归纳为三大类。① 矿物演化。

矿物演化主要研究在“超过”45亿年的地质时期近地表

矿物的演化过程，这方面研究主要揭示了地球圈和生物

圈的协同演化过程，以及因地球的化学分异而与日俱增

的矿物种类多样性和复杂性[1−27]。② 矿物生态学。矿

物生态学作为一种补充诉求，主要研究地球矿物的种类

多样性和空间分布特征，包括研究地表层稀有矿物的独

特分布[28−39]。③ 矿物网络分析。矿物网络分析为分

析和可视化矿物在时空中的复杂分布及其性质提供了有

力的手段[40]。
总而言之，这些方法将有可能改变我们对地球和其

他类地星球矿物演化规律的认识。

2. 矿物数据资源库

数据驱动型新发现依赖于全面可靠的矿物数据库，

包括矿物种类、性质及其时空分布特征。IMA数据库†

是国际矿物学协会（International Mineralogical Associa-
tion，IMA）官方认可的矿物数据库，包含了所有经过国

际矿物学协会批准认可的矿物类型，该数据库由亚利桑

那大学的地球科学学院进行更新维护[41]。RRUFF数据

库除了包含超过5400种矿物种类信息外，还包含了晶体

结构、化学成分、拉曼谱以及其他物理性质等重要信息。

此外，开展矿物演化研究所需要的矿物年龄、矿物产地

和矿物背景信息也都可以在RRUFF数据库的子库——

矿物演化数据库（Mineral Evolution Database）‡中找到，

在这个快速增长的开放数据库里可以获取超过18.5万种

不同矿物的产地/年龄信息。

最大的全球矿物分布信息数据库是mindat.org††，这

是一项由Jolyon Ralph和哈德森矿物研究所（Hudson In-
stitute of Mineralogy）领导的国际性、开放性、大众化

研究项目。Mindat数据库已经记录了超过110万条矿物

种类/产地信息，这些登记在册的矿物来自全球各地约

30万个不同地点。这些数据对于矿物分布和种类多样性

以及矿物产地间联系等问题的研究分析与可视化处理都

至关重要。

IMA数据库和mindat.org数据库的核心数据资源与

其他数据库资源相结合将能够进一步凸显其重要性。比

如，一个著名例子是由跨学科地球数据联盟（Interdisci-
plinary Earth Data Alliance, IEDA‡‡）组织的岩石学（pe-
trological）和地球化学（geochemical）资源数据库，包

括EarthChem†††子数据库（如文献[42]）。
开发与完善这些重要数据库过程中遇到的一个持续

性挑战是大量的“dark data”（暗数据），换句话说，就

是这些涉及矿物化学成分、产地和其他信息的重要数据

只能够通过已经发表过的文章复印稿、专有的公司文

件（特别是矿产资源企业）或者是个人的研究记录。数

据驱动主导的矿物学新发现要实现其最大化效益的一个

先决条件是：数据共享文化在地球科学界深入人心并广

为接纳，而且研究人员能够将“FAIR方法”（findable, 
accessible, interoperable, and reusable，即可查找、可访

问、可互操作、可重用）践行于科研实践中，并形成一

种数据共享与数据重用的文化氛围[43]。
随着开放获取型矿物数据库的不断丰富与完善，综

合运用各种数据分析方法和可视化处理的前沿技术开展

矿物学分析研究也日趋成熟[44,45]。本文主要回顾了与

矿物演化、矿物生态学和矿物网络分析相关的一些数据

分析和可视化处理方法。

3. 矿物演化

矿物演化主要研究地球或者是其他类地星球近地表

面矿物在漫长地质时期的演化过程[5,19]。我们对过去

45亿年漫长时期里地球矿物演化过程的认识逐渐深入，

对太阳系中其他类地星球表面矿物演化的认识也日益增

长[46, 47]。这些认识表明行星的矿物演化包含了一系

列连续的演变阶段，每一阶段都是矿物共生条件下新物

理、新化学和（地球）新生物模式共同作用的结果。

地球矿物演化数据库罗列了超过18.5万种矿物的产

地/年龄信息，虽然这还远未能够记录下所有可获取的

矿物种类/年龄信息，但也足以揭示地球矿物演化规律。

† https://rruff.info/ima/.
‡ https://rruff.info/evolution.
†† https://www.mindat.org.
‡‡ https://www.iedadata.org/.
††† https://www.EarthChem.org.      
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其中，最为显而易见的三大演化趋势（规律）总结如下。

矿物在时间分布上的第一个趋势是其具有显著的

“阶段性”，这反映了过去30亿年来的超大陆旋回运动

[8, 12]。我们发现地球保留了在大陆板块集聚运动过程

中爆发式产生新型矿物的证据。这些事件在时间上对

应着被认为的5次分离的地块汇聚成一个超大陆的事件 
（图1，[39]）。大陆的汇聚及其伴随着的造山事件不仅

引起了大范围的矿化事件，而且这些矿化事件也极有可

能就保留在造山运动形成的山脉核心岩层中。对这些趋

势的详细研究分析还提供了更多的额外细节信息，比如

大约形成于13亿~9亿年前（1.3~0.9 Ga）的罗迪尼亚超

大陆（Rodinia）具有独特的构造和地球化学环境[27]。
第二大重要趋势是：在地质演化时期里观察到了

几次过渡金属平均氧化态（化学价）的大幅度增长[20, 
48]。比如，在过去的5亿多年里，含锰矿物质的氧化态

出现了系统性增加，而在地球早期也有几次波动（图2）。
类似趋势也出现在所有对氧化还原反应敏感的第四周期

过渡金属（图3†）以及铀[6]和徕[20]等体系中。

第三大矿物演化趋势是：随着地质时间的推移，矿

† See https://dtdi.carnegiescience.edu for an animated version.      

图1. 地质时期里，地球矿物质在五大超大陆（Kenorland, Nuna, 
Rodinia, Pannotia以及Pangea）的属地分布特性（以含第四周期过渡
金属元素平均氧化态的最高价态为统计依据）。我们记录的地球矿物
演化特性反映了地质时期里地球矿化事件的周期性与超大陆的形成
周期有关。在图中有大约6万组包含第四周期过渡金属元素的地球矿
物数据，每组数据都包含有矿物属地和矿物年龄信息。从图中可以清
楚地看出脉冲式的矿化事件与五大超大陆（Kenorland, Nuna, Rodinia, 
Pannotia以及Pangea）的形成相关联。我们注意到，大约形成于
1.3~0.9 Ga的Rodinian板块矿化事件则没有其他超大陆的矿化事件那
么明显，其主要原因是Rodinian板块的独特板块构造背景[39]。1+~8+
表示不同的氧化态。

图2. 地质时期里，地球近地表面矿物平均氧化态演化图。其中，锰氧
化物的三个不同价态（如Mn2+, Mn3+, Mn4+）矿物比例的变化反映了含
氧光合作用的演化结果。锰氧化物平均氧化态在过去5亿年里的增长
尤为显著。GOE：大氧化事件。

图3. 按照不同地质时期和所含的不同元素类型，进行归一化的矿物产地信息分布图。其中，含第四周期过渡金属元素矿物的“skyline图”反映
了与超大陆形成周期和地球大气成分变化相关的系统趋势。
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物结构和化学成分逐渐趋于复杂（图4，[5, 11, 26]）。
以数据信息为基础开展的复杂性数值估计研究推动了对

数据库中矿物化学成分和结构复杂性间相关性的定量研

究，该数据库包含了4962个矿物化学成分数据集和3989
个矿物晶体结构数据集[23, 26]。该研究分析给出了一

个总体趋势：矿物结构复杂性随其化学成分复杂性的增

大而增大。此外，对不同地质时期[5, 15]的矿物群进行

平均化学成分和结构复杂性分析时发现：两者都在矿物

演化的过程中逐渐增大，也就是说地质时期晚期出现的

矿物在化学成分和晶体结构方面都会比地质时期早期出

现的矿物更加复杂。与生物进化过程类似[49]，矿物化

学成分和结构复杂性的增加也呈现出整体被动跟随模

式。随着地质时间的推移，逐渐形成越来越复杂的矿物，

然而早期的简单矿物依然存在（[35]）。所观察到的相关

性结果表明：在一级近似中，地球的化学分异是促进地

球演化过程中矿物复杂性增加的一个主要动力。进一

步研究发现：局部特定稀有元素的富集以及新地球化

学环境的产生增加了矿物演化过程中的复杂性和种类

多样性。

4. 矿物生态学

矿物生态学主要研究矿物空间分布及其多样性，与

生态系统主要研究记录生物种群分布特性类似。地球矿

物分布遵循大量的罕见事件（large number of rare event，
LNRE）分布特征。该分布特征具有普遍性，也同样适

用于生态系统中的生物种群分布，以及书籍中的单词分

布[29, 31, 37]。在各自情形下，少数目（数量少）的生

物种群和单词频繁出现（概率高），然而其余的大量（数

量大）生物种群或者是单词则很罕见（概率低）。 
对数据库中矿物/产地信息的分析增进了我们对矿

物分布特征的详细认识。这些数据构成了“累积曲线”

（accumulation curve），并能够据此大致估计“缺失”矿

物的数量。“缺失”矿物是指那些在地球上存在但还未

被发现与记录在册的矿物[28, 32]。例如，在一项针对

400多种含碳矿物的详细研究中，Hazen等[33]预测说还

有大约145种含碳矿物有待进一步发现（图5）。更进一

步，他们列举了几百种潜在的“缺失”矿物类型，并指

出大部分都以含水碳酸盐的形式存在，同时还特别强调

可能被忽略了的含钙和钠的化学相，因为它们相对不

显眼，通常为白色或灰色，并且结晶性不好[32]。这项

工作[33]进一步激发了由Deep Carbon Observatory†组织

所支持的一项国际性研究项目——Carbon Mineral Chal-
lenge‡，该项目旨在尽可能多地发现缺失的含碳矿物。截

至2018年7月5日，至少有13种新型含碳矿物质进一步

被发现与记录在册，并得到了IMA组织的认可。

5. 矿物共存和网络分析

矿物学研究中最重要的挑战之一是从矿物数据库的

数百种矿物种类间寻找矿物共存组合信息，从而进一步

理解矿物多样性和时空分布特征。与日俱增的数据库

图4. 不同地质时期，矿物平均化学成分和结构复杂度信息演化图。1为12种“ur型矿物”[5]；2为60种球粒陨石(chondritic meteorites)矿物[5]；3为
420种冥古宙时代(Hadean epoch)矿物[11]；4为后冥古宙时代(post-Hadean era)的所有矿物质，由数据库中的4962种含不同化学成分的矿物和3989
种不同晶体结构的矿物计算而得[26]。（a）每个原子的Shannon信息（IG）；（b）每个结构单元或者化学式单元的Shannon信息（IG,total）。

† https://deepcarbon.net/.
‡ https://mineralchallenge.net/.
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（mindat.org）资源，以及日新月异的数据分析与可视化

处理方法的交汇融合给我们研究分析这类复杂多维系统

带来前所未有的颠覆性能力。

5.1. Chord 图

矿物共存分析的第一步是构建一个数据对象，其

中，每个矿物种类作为一个单独的作用域。在成对矿物

共生矩阵的简单情形下，每个矩阵元素代表两种矿物质

共同出现的次数。这些数据可以采用各种不同技术来进

行展示与呈现。其中，chord图的构成方法是：先将一

组相关的矿物种类依次排列成圆上的一组圆弧，再用曲

线将共存矿物所代表的圆弧相连接（图6）。Chord图在

基因研究中已经得到了广泛应用。更重要的是，chord
图也是矿物学研究中的一种非常实用的分析方法，在

chord图中能够通过单个视觉图表来说明大量成对出现

的矿物种类。我们将矿物出现次数、矿物出现地点和其

他共存物种信息等数据作为嵌入式元数据加入到该数据

对象中，并在交互式显示中研究chord图。

5.2. Klee 图

Klee图（有时候又称作“heat maps”，图7）表示物

体对（比如矿物质或基本化学元素）共存的概率，因此

Klee图也被认为是图6所示chord图的互补可视化工具。

Klee图有助于快速分析理解共存矿物或者元素对，但是

实际应用中往往需要同时理解两个以上对象间的关联

性。因此，Ma等[50]采用交互式三维Klee图研究矿物间

的共存元素对（图8）。尽管Klee图能够快速揭示数千种

矿物对的共存趋势，但是迄今为止仍未在矿物共存关系

研究领域得以普及。

5.3. 网络分析

网络分析是矿物学研究里的一个特别实用的工

具，主要用于研究揭示大量矿物种类间的复杂相互关系

[40]。众所周知，由于能够便捷地揭示网络成员间的联

系，网络图被广泛应用于社交网络[51−54]、技术网络

[55–58]，以及生物系统研究[59−62]。每个网络由顶点

（节点）和连接顶点的边（链接）组成。节点之间的距

图5. 矿物产地分布图。（a）含碳矿物的频谱分布图表明大部分矿物还是非常稀少。横坐标记录了发现含碳矿物的确切属地数量（m），纵坐标则
记录了这些分布地点的矿物种类数量；其中，灰色柱状图是实验观测值，而蓝色柱状图则是模型值。在2016年发现的403种登记在册的含碳矿物，
有超过100种是来自一个相同属地，而另外40种则有报道称来自两个不同属地。（b）“大量的罕见事件分布律”有助于“累积曲线”的加速计算

（上面的蓝色曲线）。此处显示的是观察到的矿物/属地数据数量（N，X轴）与不同矿物种类的估计数量（Y轴）的关系图。将该曲线外推到右侧
表明还有145种含碳矿物有待进一步被发现与描述[33]。垂直虚线则表示截至2016年发现的矿物/属地数量（82 922种）和已知的含碳矿物种类数
量（403种）。曲线1和2则表示在一个或者两个不同属地出现的不同矿物种类演化信息。我们注意到，这两条曲线（曲线1和2）都会有一个极大值；
尽管登记在册的矿物/属地数据数量越来越多，然而现在只有一个属地的已知矿物种类正在下降。

图6. 43种最常见的含钴矿物Chord图描述了共存共生的矿物对。该描
述表明了次生矿物赤藓矿物[erythrite, Co3(AsO4)2·8H2O]是最丰富的钴
矿物，并且它经常与钴酸盐（cobaltite, CoAsS）和方钴矿（skutterudite, 
CoAs3–x）这两种最常见的主要钴矿石矿物共存共生。
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图7. Klee图揭示了矿物、元素，或者是其他物质的共存概率。图中展示了72 × 72的矿物矩阵中共存的化学元素，其中每个矩阵元素代表既包含
元素X又包含元素Y的矿物比例。该矩阵是不对称矩阵，例如，所有含有铍的矿物质也都含有氧元素，但是只有一小部分含氧矿物质也同时含有
铍元素。

离以及链路的长度是由两个节点的关联程度决定；最短

间距代表最强链接。顶点和边的大小、形状和颜色也可

以表示系统的其他属性。

共存矿物网络则提供了生动的网络图应用实例†。

如图9[40]所示，每个节点代表一种矿物；这些节点大

小代表每种矿物产地的相对数量，而节点颜色则代表其

化学成分、晶体结构、共生或其他信息。这些高度交互

式的视觉图像是由多维空间到二维或三维空间的投影，

并揭示了从每个矿物节点到所有其他共存矿物节点的连

通性。一般而言，对于含有N种矿物的连通网络，渲染

是来自N−1维度空间的投影。在许多情况下，即便投影

可能来自更高维度，其三维渲染图也能够提供非常重要

的额外信息。

矿物（种类）网络图不仅反映了矿物的局域特性（比

如给定矿物的共存矿物种类信息），而且也揭示了在单

个数据中不容易发现的整体趋势（例如，以化学或共生

模式进行的矿物聚类、矿物网络间的相互关联程度，以

及其他隐藏的化学成分和时间演化信息）。网络统计分

析的一个明显优势是能够通过网络度量表征网络的整体

和局域统计特性[63, 64]。网络度量参数包括密度、中心

性和直径，这些参数有助于进行相关网络比较，如表征

含不同化学元素的矿物种类或者是给定元素的矿物时间

序列网络[40]。

5.4. 网络二分图

矿物学研究所用的网络图有多种表达（rendering）
方式，其中最重要的一种方式是二分图[65]，二分图能

够清晰地区分两种明显不同的节点类型，如矿物种类信

息或者产地信息（图10）。与其他自然或人工系统所不

同的是，矿物二分网络有一个显著特征：其局部节点以

U形（或三维“花瓶形状”）分布，少数常见矿物分布

在U形（或“花瓶”）里面，而大量稀有矿物则呈点缀

型分布在周围（图10）。这种分布是LNRE分布特征的

直观表示，简明地揭示了矿物分布规律：分布广泛且非

常常见的矿物种类数量极少，而其余大部分（种类数目

多）矿物都是分布稀少（数量少）的稀有矿物。

6. 展望

矿物学领域的数据驱动型研究仍处于起步阶段。当

前开源获取的矿物数据规模至少还要再扩大10倍，并尝

试努力恢复那些即将消失的暗数据。未来，新型数据分

† See https://dtdi.carnegiescience.edu for interactive examples.
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析方法与可视化技术，以及针对矿物学特性而定制的分

析研究策略将得到进一步研究与综合运用。此外，随着

来自火星、月球和其他星球的数据逐步收集，这些方法

也将运用于其他类地星球矿物研究分析。

其中一个关键需求是将各种矿物数据库和时间深度

（deep-time）数据集相融合，并与其他数据片段进行关

联。当前，正在努力将矿物数据库与其他时间深度数据

库（如地球化学、古生物学和蛋白质数据库）相关联，

以便更全面地了解地球圈和生物圈†的协同演化过程。

这些研究将有可能揭示一直在随时间变化的地球近地表

矿物与地球化学环境是如何影响生命体的生物化学反应

图8. 交互式三维Klee图有助于加速发现矿物或者是矿物元素间的三重共存态。本例来自文献[50]，详细记录了矿物中化学元素三重共存态出现
的概率。（a）其中，立方体形状的描述渲染比较难解释，但是立方体的任何平面切片都可以独立查看；（b）又或者采用“爆炸型”的视角描述该
三维立方Klee图，从而有助于用户观察研究立方体内部的信息。其中，红线表示3维图像的中心线，该箭头指向众多“热点”信息中的一个。在
钙-钙-氧的情形中，矿物质中的元素组合比基于地壳丰度的预测更为常见。REE:稀土元素（rare earth element）。

† For example, https://dtdi.carnegiescience.edu.

机制，以及生命体又如何反过来创造新的矿物种类和地

球化学圈。

6.1. 关联度分析

也许最激动人心的应用前景是采用关联度分析方

法有针对性地发现新矿物，包括有经济价值的新矿产

资源。最近，Jolyon Ralph（个人通讯作者，2018年 
5月）的研究预测提供了一种新的尝试。采用成对矿物

相关性预测方法，Ralph指出那些不常见的矿物钼铅矿

（wulfenite，PbMoO4）应该存在于新墨西哥州库克斯峰

（Cookes Peak）的一个铅-锌-银开采矿区，该矿区迄今



449Author name et al. / Engineering 2(2016) xxx–xxx

后在该矿区进行了详细检查，发现了这种美丽但以前被

忽视了的矿物质。

关联度分析（当用于推荐采购产品的时候又称作

购物篮分析）采取了类似购物篮分析的策略，但是包

含了更多维度的正面和负面共存信息[66–68]。对矿物

进行关联度分析的初步试验是将搜索算法从成对共存

数据信息扩展到包含矿物特征、种类等数据信息的更

广泛应用组合场景。在不久的将来，我们希望能够通

过查询mindat.org数据库来编制“缺失”矿物清单及其

在特定区域的出现概率，这将成为未来矿物预测发展

的一种可操作方法。

我们项目研究的目标之一是通过对更广泛的数据资

源采用关联度分析来搜索新的矿物或其他自然资源，这

些数据资源包括多个维度的数据信息，涉及矿物矿化事

件、矿物化学成分信息（包括微量元素和同位素数据）

及其物理性质，以及在那些矿化事件中涉及的物理、化

学和生物环境背景信息。我们预期该专家推荐系统将会

在下一代自然资源勘探中发挥关键作用。

6.2. 晶体化学系统学

最近，Gagné和Hawthorne[69–72]以及Gagné[73]等
研究者在数据驱动型矿物学研究方面的前期研究给我们

提供了氧化物、含氧盐和氮化物晶体有关化学键的基础

性统计知识。这些核心知识也能够拓展到硫化物和硫酸

盐矿物体系，并结合晶体结构的理想键价理论[74]、外

加离子成键条件的理论预测，最终将能够更加精确地预

测“缺失矿物”化学成分的最概然成分。这些价键数据

图9. 矿物种类网络图。（a）58种含铬矿物网络图，网络节点尺寸大小依据矿物出现频率设计，而节点颜色则根据形成方式设计（如插图）。该低
密度网络揭示出了强烈的共生化和集群化趋势。（b）664种含铜矿物网络图，与图（a）类似，该图的节点尺寸大小也依据矿物出现频率设计，而
节点颜色则根据含S/O或者不含S/O的富集方式设计（如插图，文献[40]）。

图10. 由403种含碳矿物构成的二分网络图。彩色圆代表含碳矿物种
类，其中，圆的大小代表矿物出现的相对概率，而颜色则代表最早发
现这些矿物的年代（如插图）。黑色圆表示矿物属地，其大小表示在
这些区域发现不同含碳矿物的相对数量。该网络图反映了含碳矿物多
样性和时空分布方面的重要信息。特别是，黑色圆呈现出U形分布——
大量稀有含碳矿物分布在外围，而少数非常常见的含碳矿物则分布在
U形内部。该图像也是图4中描述的LNRE的另外一种形象表述。我们
注意到，大多数的常见矿物发现年代较为久远，而大多数的稀有矿物
则发现年代较近。

报道过的矿物种类超过了75种，但是仍然没有关于钼铅

矿的报道。在Ralph提出预言之后，当地矿产收藏家随
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信息的引入将进一步推动获取高质量价键参数（详见参

考文献[75]），这些参数在矿物演化研究中非常实用。比

如在研究不断变化的近地表环境时，有了这些价键参数

将能够更好地推断对氧化还原敏感的过渡金属氧化态。

7. 结语

数据驱动型矿物学研究是当前“开放数据行动”的

一个方面，它将有助于推动科学新发现[76, 77]。该领

域的研究总体进展将取决于综合数据资源库的建立、先

进的数据分析方法和可视化技术应用开发，以及将这些

先进技术应用于研究解决矿物学领域内突出问题等三大

方面的协同进展。在某些情况下，这些数据科学方法将

有助于推动矿物学研究朝着假说驱动型探索研究方向发

展，从而增进我们对矿物多样性和分布特性的理解。换

而言之，有助于揭开许多当前矿物学领域未解之谜的神

秘面纱。更激动人心的是将多维分析方法应用于矿物学

领域也将有助于促进全新的意想不到的新发现；换而言

之，有助于探索前所未想、闻之未闻的新知识。
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