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摘要：新材料是支撑经济转型、国防安全与科技革命的核心物质基础，其研发效率与工程化水平直接决定国家竞争力；材料

基因工程融合多领域前沿技术，变革新材料研发模式，引发了新一轮材料科技创新和产业创新。本文旨在深入开展面向新材

料产业的材料基因工程发展研究，从强化工程化应用、打通“产学研用”瓶颈、重塑产业链和市场格局等方面剖析了材料基

因工程对推动新材料产业发展的重要意义，探讨了集成计算材料工程、材料大数据技术、材料智能体、数字线程和数字孪生

技术等与产业创新密切相关的新材料产业基因工程关键技术及其发展趋势，分析了包括材料高效计算设计平台、材料自主实

验研发平台、材料数据库及数据中心、新材料中试平台、材料智能技术创新平台等新材料产业基因工程应用平台的功能及未

来走向。面对全球新材料产业的未来竞争格局，研究提出了面向2030年和2045年的新材料产业基因工程发展思路，并从重

视顶层设计、布局发展新材料全产业链加速创新项目、发展关键技术和平台建设、推进材料数据标准化、加强人才培养与国

际合作等方面提出了发展建议，助力提升新材料产业的核心竞争力。

关键词：材料基因工程；新材料产业；智能化研发技术；创新平台

中图分类号：N39；N32；N33；N37；T-1 文献标识码：A

Material Genome Engineering for Advanced 
Materials Industry

Wang William Yi 1, Li Jinshan 1, Yang Mingli 2*, Xiang Yong 3, Xue Dezhen 4, 

Liu Jianjun 5, Su Yanjing 6, Xie Jianxin 6

(1. China‒Kazakhstan Belt and Road Joint Laboratory on Materials Genome Engineering and Intelligent Science, Northwestern 

Polytechnical University, Xi’an 710072, China; 2. Research Center for Materials Genome Engineering, Sichuan University, 

Chengdu 610065, China; 3. School of Materials and Energy, University of Electronic Science and Technology of China, Chengdu 

611731, China; 4. State Key Laboratory for Mechanical Behavior of Materials, Xi’an Jiaotong University, Xi’an 710049, China; 

5. State Key Laboratory of High Performance Ceramics, Shanghai Institute of Ceramics, Chinese Academy of Sciences, Shanghai 

200050, China; 6. School of Advanced Materials Innovation, University of Science and Technology Beijing, Beijing 100083, China)

Abstract: Advanced materials, serving as the core material foundation underpinning economic transformation, national defense 

收稿日期：2025-04-03；修回日期：2025-12-02

通讯作者：*杨明理，四川大学材料基因工程研究中心教授，研究方向为材料基因工程；E-mail: myang@scu.edu.cn

资助项目：中国工程院、国家自然科学基金委联合战略研究咨询项目“材料大模型与人工智能技术发展战略研究”(2025-XZ-33)；中国工程

院咨询项目“材料基因工程融合创新加速关键材料工程化战略研究”(2022-ZCQ-03)；国家重点研发计划项目(2024YFE0213600)

本刊网址：sscae.engineering.org.cn

001



面向新材料产业的材料基因工程发展研究

security, and technological revolution, directly determine national competitiveness through their research and development (R&D) 
efficiency and engineering capabilities. Materials genome engineering (MGE) has revolutionized the R&D paradigm of advanced 
materials and profoundly reshaped the global industrial landscape through integrating cutting-edge multidisciplinary technologies. 
This study analyzes MGE’s transformative impacts on the advanced materials industry from the aspects of strengthening engineering 
application, breaking bottlenecks in industry‒university‒research‒application collaboration, and restructuring industrial chains and 
market ecosystems. It further explores critical technologies regarding advance materials, such as integrated computational 
engineering, big data, artificial intelligence agents, digital thread, and digital twin, as well as their development tendencies. Moreover, 
it presents the functionalities and future directions of core MGE platforms, including high-efficiency computational design platforms, 
autonomous experimentation platforms, materials databases and data centers, new materials pilot-scale test platforms, and intelligent 
technology innovation platforms. Facing the future competition landscape of the global new materials industry, the study proposes the 
development strategies of industrial MGE toward 2030 and 2045. It also proposes development suggestions from multiple dimensions, 
including emphasizing top-level design, advancing the entire industrial chain of advanced materials to accelerate innovation projects, 
developing critical technologies and supporting platforms, promoting the standardization of materials data, and strengthening talent 
cultivation and international cooperation. These efforts aim to enhance the core competitiveness of the advanced materials industry.
Keywords: materials genome engineering; advanced materials industry; intelligent R&D; innovation infrastructure

一、前言

新材料是经济、社会、国防建设高质量发展的

物质基础，是催生高新技术和战略性新兴产业的先

导，在保障和提升国家关键领域核心竞争力方面发

挥了重要作用[1~6]。2011年，美国实施“面向全球竞

争力的材料基因组计划”，通过建设材料高通量计

算、高通量实验、材料数据等基础设施和平台，形

成材料创新发展的基础条件和能力，加快新材料研

发从实验室到市场的步伐，进而降低材料研发成

本、缩短材料研发周期，推动美国先进制造业的振

兴[7]。欧盟、英国、日本等相继启动了相关计划以

推动新材料研发技术变革[4,5]。

材料基因工程融合材料高效计算、高通量自主

实验、大数据和人工智能（AI）等技术，构筑材料

“研发 ‒ 生产 ‒ 应用”全链条协同创新的技术体系和

新型研发模式，全面提升新材料研发能力、工程化

速度和水平，推动制造业的升级换代和变革性发

展[8]。美国、欧洲等国家和地区实施的材料基因工

程相关计划均强调了对全产业链加速创新、服务于

新材料产业的目标。美国提出实现从材料发现到市

场的全过程加速，建立从实验室到市场的快速通

道[7,9,10]。AI的快速发展推动材料基因工程向智能化

方向发展。在实施材料基因组计划的基础上，美国

于 2024年开展了利用AI加速半导体材料研发的相

关项目[11,12]，并于 2025年发布了旨在全面提升美国

AI发展能力、创新能力与全球竞争力的《美国AI

行动法案》《创世纪计划》。

我国科学技术部于2015年启动了“十三五”国

家重点研发计划“材料基因工程关键技术与支撑

平台”重点专项，并在“十四五”时期给予持续支

持。目前，在材料基因工程领域，我国已进入快速

发展期，开展从基础研究、共性技术到示范应用的

全链条创新，并在关键技术、平台建设、产品研发

和工程化应用等方面取得了丰硕成果[8]。材料基因

工程技术在新材料产业链前端环节（如新材料发现

和设计等）的提效和加速作用明显，但在产业链中

后端仍然存在应用不足等问题亟待突破。本文基于

国内外材料基因工程技术的发展和应用，梳理应用

于新材料产业链中后端（材料加工生产和服役应

用）的相关技术，总结推动新材料产业链加速创新

的关键技术特征，分析材料基因工程创新平台在产

业创新和发展中的支撑作用，梳理新材料产业基因

工程技术体系和支撑平台，并提出我国发展新材料

产业基因工程的举措和建议。

二、材料基因工程助力新材料产业发展的

意义

（一）强化工程化应用在新材料研发中的主导作用

材料基因工程将传统的试错法变革为高效的智

能化研发技术[8,13,14]，打破了新材料产业的传统发展

模式，对产业格局和未来市场竞争产生了重要影响。

在传统模式下，新材料研发遵循“发现→优化→产业

化”的线性路径，平均研发周期约为 15~20年。美

国在 2011年、2021年发布的材料基因组战略计划

中，提出了改变传统的单向、单流程、逐一递进研

发模式，建立融合新材料发现、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

用等各环节的闭环迭代新架构，并在新材料研发的
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每一个阶段都要与产品应用结合[7,9,15]。我国材料基因

工程在相对薄弱的基础上不断发展壮大，经历了从

基础研究、共性技术、示范应用到工业推广等多个

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

化应用正成为材料基因工程的重要目标。在材料基

因工程框架中，新材料工程化应用被置于技术路线

图的核心位置，形成以“工程需求驱动研发 ‒ 应用

场景验证技术 ‒ 反馈迭代优化”为核心的逻辑闭

环。这一设计以工程化应用为材料创新的终极目

标，重构了传统材料研发的线性流程，成为加速材

料创新的关键范式，即以产业痛点驱动新材料发

现，以应用需求定义研发方向与优先级，围绕实际

应用场景实施科技攻关。在材料设计中，应用场景

对性能参数提出具体约束，使研发资源聚焦于解决

真实问题。例如，美国能源部在材料基因组计划下

启动的“先进储能材料计划”，瞄准电动汽车和电

网储能需求，通过高通量计算筛选出锂金属负极、

固态电解质等候选材料[16]。这种以工程化应用为核

心的范式，实现了从“材料找应用”到“应用定义

材料”的根本转变，不仅加速了材料创新的速度，

而且在新材料研发链全流程建立了技术与市场的良

性互动机制。

（二）助力打通新材料领域“产学研用”瓶颈

实验室与市场之间的“产学研用”瓶颈是长期

制约我国新材料领域科技创新和产业发展的痼疾。

对这一瓶颈问题的研究多集中在政策、体制和机制

等宏观层面，虽然国家和地方出台了多项政策、办

法，对打通“产学研用”瓶颈发挥了重要作用，但

距离形成高效科技创新和转化应用机制尚有较大差

距。材料基因工程从技术创新和模式变革角度为解

决这一问题提供了新途径。高校、科研院所与企业

间缺乏常态化技术对接机制，科研人员缺乏商业化

思维，企业难以理解技术潜力，是导致研究成果与

市场需求脱节的原因之一。材料基因工程通过应用

场景整合产业链资源，可以形成独特的协同创新机

制。通过加强“政府 ‒ 企业 ‒ 科研机构”之间的协

作，建立从实验室到工厂、再到市场的孵化链条，

在链条上的高校、科研院所和企业在研发项目启动

时就被新的研发模式连接在一起，共享研究进展；

根据应用需求适时调整研究方向，快速验证研发成

果的技术成熟度，实现新材料产品在研发链上的闭

环迭代，缩短进入市场的时间。

研发过程试错成本高和工程化过程存在高失败

风险是制约新材料“产学研用”的关键堵点。从实

验室成果到产业化应用的“死亡之谷”普遍存在。

科研机构受限于经费问题，难以承担高风险的长周

期项目，而企业因短期盈利压力容易放弃前期投

入，成本与风险的分配矛盾导致“产学研”合作中

企业的参与意愿不足。材料基因工程通过技术创新

和模式变革，可以系统性降低试错成本和失败风

险。美国材料基因组计划通过改进材料创新基础设

施，将研发效率提高了 71%，每年可节省成本约

39亿~69亿美元；每个实现工程化应用的新材料需

要部署的研发项目数量从9.8个减少到5个，失败率

降低了近50%；新材料产品平均开发周期从10.2年

缩短到 6.6 年；研发成本在发现／设计、开发、

制造和应用阶段都有所降低，分别降低了 25%、

45%、48%和28%[17]。

试错效率的提高使企业能够适时根据市场需求

和技术水平调整研发策略，试错成本的下降使企业

能够容忍更高频次的失败尝试。这种低成本试错和

快速迭代范式正在重塑全球新材料科技与产业的创

新逻辑。例如，通过共享基础设施（如高通量计算

平台、材料数据库）和标准化研发流程，可以显著

减少重复性实验；利用AI模型预测材料制备工艺，

可以将实验次数减少 1/2以上。通过建立标准化、

模块化的研发流程，可以将新材料发现、设计、开

发、部署各阶段的成本隔离。若某材料在开发阶段

失败，仅需损失该阶段的成本，企业可快速转向其

他方案。研发效率的提高和试错成本的降低将进一

步激活企业参与新材料研发的意愿。

（三）重塑新材料产业链和市场格局

材料基因工程不仅是新材料科技创新中的里程

碑事件，还是全球新材料产业链和市场格局重构的

隐形推手。美国依托材料基因组计划建立的算力、

数据与算法优势，使全球大部分材料研发工具链依

赖其技术生态，其他国家被迫在其框架下寻求合作

或差异化竞争。发展中国家因缺乏跨学科人才与算

力基础设施，在新材料创新中被进一步边缘化，全

球产业格局将呈现金字塔型分化。此外，美国和欧

洲通过主导材料数据互操作性标准等方式，试图在
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新一代材料智能化研发技术上构建准入壁垒。美国

的材料基因组计划通过建立技术、标准和政策体

系，将美国置于全球新材料创新网络的“根服务

器”位置，其他国家若无法突破这一技术闭环，将

在未来10年面临应用层跟随和源头技术“卡脖子”

的局面。

随着材料基因工程的发展，区域化材料创新联

盟和平台型企业正在兴起。美国《创世纪计划》通

过整合能源部国家实验室的科研基础设施、企业的

技术与产业资源、高校的学术研发能力，建立综合

性科学发现平台，打破不同领域的资源壁垒。欧盟

发布的《材料 2030 宣言》《材料 2030 路线图》提

出，建设一个强大的欧洲材料生态系统和通用材料

数据共享空间。我国成立了新材料大数据创新联

盟，由企业、科研院所和高校共同参与构建国家新

材料大数据中心，构建材料大数据生态。此外，新

材料产业生态也在发生改变，特斯拉公司等企业构

建了垂直材料生态系统，实现从材料设计到电池回

收的全链条控制，直接冲击传统材料供应商；美国

中小企业通过加入制造业创新联盟，获得联邦实验

室的技术授权和数据共享权限，使企业竞争力获得

显著提升。

材料基因工程驱动的技术革命不断影响全球新

材料产业的生态结构。美国利用材料基因组计划，

推动关键材料供应链的去风险化，实现产业链的区

域化重构，如支持开发稀土替代材料项目，推动全

球稀土供应链多元化；自2011年起，持续支持第三

代半导体研发项目，使相关领域的市场份额在

2015—2023年得到显著提升，并借助《芯片与科学

法案》推动全球晶圆代工市场进一步向美国集中。

材料基因工程不仅是一场颠覆新材料研发模式的技

术革命，更是全球新材料产业重新洗牌的催化剂。

美国通过加强对技术、标准、产业链的三重控制，

构建了数字和材料的双重优势。我国在材料基因工

程中奋力追赶，不仅初步建立了以材料高通量计

算、高通量实验和大数据技术为基础的材料研发新

模式，而且为材料智能化研发技术的发展奠定了坚

实基础，避免与先进国家拉开更大差距。

三、新材料产业基因工程关键技术

材料基因工程为新材料产业提供了强大的技术

支撑和创新驱动力。在研发环节，材料基因工程突

破传统试错法的局限，实现目标性能导向的新材料

高效研发，加速了新材料的迭代更新。在生产环

节，材料基因工程通过模拟和优化材料制备工艺，

提高生产效率，确保产品质量的稳定性，降低生产

成本，发展数字化、实体化交付和服务能力，增强

新材料产业的市场竞争力。

（一）集成计算材料工程

以工程应用需求为牵引，集成计算材料工程

（ICME）[18,19]通过跨尺度建模关键技术，将材料从原

子尺度、微观尺度到宏观尺度进行关联映射和建

模，系统准确地描述材料的性能和行为，在材料制

备与产品制造前进行工艺优化并预测性能。随着材

料设计复杂性的增加，传统 ICME方法在处理高维、

多变量和非线性行为时面临重大挑战，然而AI与

ICME融合提供了新的解决方案。通过学习大规模

实验数据与仿真结果，AI可自动识别潜在规律、优

化模型参数，从而提高预测精度与计算效率，弥补

了传统物理模型的局限性，还可以处理多变量交互

与复杂关系，成为推动 ICME发展的关键技术。在

多尺度建模中，AI辅助 ICME整合跨尺度数据并自

动校准模型参数，提升了模型精度与适应性。

ICME直接服务于新材料产业降本增效与可靠

性提升。在生产端，通过集成原子尺度的微观组织

演化模拟、微观尺度的织构／缺陷调控模拟以及宏

观尺度的工艺响应模拟，构建“微观 ‒ 介观 ‒ 宏观”

跨尺度耦合模型，指导工艺参数优化，提升良品

率。在应用端，结合材料服役环境的多物理场耦合

模拟，建立“微观组织 ‒ 宏观性能 ‒ 服役寿命”的

定量关联模型，优化产品使用条件，延长材料使用

寿命。通过在线检测、服役失效案例的实时交互来

验证仿真模型准确性，利用模拟仿真结果指导材料

生产和应用。

近年来，AI与 ICME的结合引发了材料设计的

革命性变革。例如，采用多层循环机器学习框架，

建立了碳化钨基硬质合金的“成分 ‒ 工艺 ‒ 结构 ‒ 

性能”关系，实现了智能化设计[19]。基于数据驱动

的 ICME框架，完成了轻金属、难熔高熵材料及高

温合金的智能设计与优化[19~21]。通过集成第一原理

计算、相图计算和智能算法的“洋葱模型”，建立

了超高温难熔合金智能设计技术路线与数据生态系
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统，并用于逆向设计，可实现数据和知识双驱动的

材料智能研发[22]。这些成功案例凸显了知识型建

模／仿真、机器学习算法与 ICME生态系统的重要

性。随着AI、数字孪生等技术的发展，ICME正朝

着更智能、更协同、更大众化的方向演进。生成式

AI将推动 ICME从辅助工具升级为自主设计师，从

配方搜索跨越到逆向设计。数字孪生、物联网等技

术将与 ICME融合并延伸至材料全生命周期。借助

物联网传感器与第五代移动通信、材料数字孪生体

可实时采集服役环境数据，并通过 ICME和机器学

习动态更新模型，实现自适应服役。

（二）材料大数据技术

材料大数据技术包括数据管理技术和数据应用

技术，前者包括数据采集与存储、数据库统一管理

与融合等技术，以及面向数据中心与数据资源网络

建设需求的云平台和区块链技术；后者包括数据分

析挖掘、数据可视化、数据应用服务等数据应用和

服务技术以及“云技术 ‒ 大数据 ‒ 机器学习”一体

化的数字化协作平台技术等。在新材料产业中，材

料大数据技术聚焦全链条数据采集与多源整合、跨

尺度关联建模、智能预测与闭环优化等方向。在生

产端，通过部署生产线传感器、工业相机等设备，

实时采集工艺参数与过程数据，结合实验室检测数

据，构建覆盖“原料 ‒ 工艺 ‒ 半成品 ‒ 成品”的生

产全流程数据库，支持海量实时数据的高效清洗与

结构化处理。在应用端，整合产品服役数据，分析

显微组织图像等表征参量与工艺参数的关联，建立

“微观结构 ‒ 宏观性能 ‒ 服役环境”的跨尺度映射模

型，预测实际工况下的材料性能衰减。基于预测模

型，动态优化生产工艺或提供维护策略，形成生产

数据反哺工艺 ‒ 应用数据指导维护的产业闭环，显

著提升材料生产的良品率与应用可靠性。

大数据技术正以前所未有的方式重塑新材料产

业格局，其影响已深入研发、生产、应用乃至产业

生态的每个环节，成为行业的“智慧大脑”，使新

材料产业从传统的经验驱动向数据驱动转变，提升

产业的整体竞争力和创新能力。大数据技术可以实

时监控生产过程中的关键参数，通过智能算法调整

生产条件，优化生产流程，提高生产效率和产品质

量。借助大数据分析市场需求和消费者行为，企业

可以更精准地进行产品定位和市场推广，优化供应

链管理，降低库存成本。

未来，材料大数据技术与AI、物联网、区块链

等技术的融合将更加紧密，形成更强大的智能系

统，推动新材料产业的发展。区块链等技术的应用

将促进数据的安全共享和可信流通，打破“数据孤

岛”，实现数据的价值最大化；以智慧生成为目标

的数据分析技术将不断发展，通过机器学习、AI等

手段，实现对材料数据的深度挖掘和智能分析，为

决策提供更精准的依据。

（三）材料智能体

材料智能体是基于通用人工智能（AGI）、知

识图谱和多模态数据驱动的复合型AI系统，其核

心在于通过自主推理、跨学科关联和动态优化实现

材料研发的全流程智能化[23,24]。与传统 AI 工具不

同，材料智能体具备知识深度整合、自驱式生成与

验证、多智能体协同等特征，形成“猜想 ‒ 验证 ‒ 

迭代”闭环，构建材料“成分 ‒ 结构 ‒ 功能”多维

度知识网络，实现复杂问题的分布式解决。

材料智能体具有“多模态感知 ‒ 自主决策 ‒ 跨

尺度推理 ‒ 动态进化”的全链智能。通过整合计算

模拟、实验表征、工业场景反馈等多源异构数据，

构建统一的知识图谱，材料智能体可以实现多模态

知识融合，形成覆盖材料成分、结构、工艺、性能

的全要素认知框架。基于生成式架构与强化学习算

法，材料智能体能自动搜索材料构效关系，形成自

主决策与生成能力，提出候选体系，创造性设计出

自然界或传统方法未覆盖的新材料结构。依托跨尺

度、跨流程、跨场景建模能力，材料智能体可从电

子结构到宏观服役性能进行全链条、全尺度模拟， 

预测材料在复杂工况下的行为。通过与自动化实验

平台的实时交互，材料智能体能快速吸收实验反馈

数据，迭代优化自身模型参数，形成 动态学习与自

进化能力，持续提升预测的准确性与创新效率。

材料智能体是材料基因工程与工业4.0的融合，

能够显著加速新材料的产业化进程。当前材料智能

体仍处于实验室概念阶段，其核心在于建立知识图

谱驱动的深度推理与动态实验闭环反馈网络。通过

构建覆盖分子结构、工艺参数、产业化应用的知识

图谱，智能体可以实时关联材料研发和生产过程数

据与市场需求，为新材料及产品提供全生命周期优

化方案。相较于传统材料科学研究多依赖实验试错
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和理论分析，材料智能体的发展将推动数据驱动的

研究方法成为主流。通过收集和分析海量的材料数

据，利用机器学习、深度学习等建立数据模型，快

速预测材料的性能和服役特性，为材料设计和研究

提供新的思路与方法。

材料智能体正推动材料科学从经验试错向智能

创造跨越，材料研发范式将从人类科学家主导的实

验室突破转向智能体驱动的分布式进化。随着量子

计算、脑启发AI等未来技术的突破，材料智能体

有望实现自主发现全新材料体系，构建按需定制的

智能制造生态。未来材料智能体将沿着智能化层级

跃迁与产业渗透深化的双路径发展，逐渐成为新材

料产业的颠覆性力量。在材料智能体的推动下，将

形成“研发 ‒ 制造 ‒ 应用”的智能生态系统，实现

材料设计与产业需求的实时匹配。

（四）数字线程和数字孪生技术

数字孪生通过集成物理实体与虚拟模型的双向

数据流，实现多维度实时映射和协同优化。材料基

因工程通过“产业数字化 ‒ 数字产业化”融合发展

新路径，建立跨层级、跨专业、跨阶段、跨领域的

面向新产业全生命周期的数字生态系统，发展贯穿

重大装备及其关重部件的概念设计、研发、原型制

造、服役、维护、退役的全生命周期的数字线程和

数字孪生技术体系，满足对材料高效、快速、低成

本的研发需求。

在新材料领域，数字孪生技术已从概念探索迈

入规模化应用阶段。在设计阶段，通过构建从原子

级分子动力学模拟到宏观力学性能预测跨尺度孪生

模型，加速材料创新迭代；在制造环节，通过虚拟

调试与参数优化，保障复杂工艺的先进性，实现产

品质量控制；在服役评价阶段，基于实时工况数

据，预测材料失效风险，保障材料安全服役，延长

材料生命周期。数字孪生技术在新材料产业升级改

造中具有显著优势：一是具有建立在系统工程方法

论基础上的数字孪生技术体系；二是拥有强大的数

字仿真产业，MathWorks公司、西门子公司等企业

可以为数字孪生应用提供基础建模工具；三是拥有

丰富的应用数据和模型，空中客车公司、洛克希

德·马丁公司、特斯拉公司、中国中车集团有限公

司、中国航空发动机集团有限公司等在产品研制和

应用过程中积累了大量的机理模型，并持续优化数

字孪生系统的预测精度。

未来，数字孪生技术将持续推动新材料产业的

发展和变革。通过制定和完善数据互联、信息互

通、模型互操作的标准体系，推动新材料“研发 ‒ 

生产 ‒ 应用”全生命周期各类数字资产之间的融

合，进一步提高物理实体在虚拟空间映射的精准

度。随着计算机辅助设计、产品生命周期管理、事

件仿真、制造运营管理系统等关键技术不断取得突

破，将逐渐形成服务于技术链、价值链和产业链的

“材料级”“装备级”“车间／工厂级”的数字孪生

技术体系，促进“产学研用”不同主体之间的协

作，形成完整的新材料产业创新和发展生态。

四、新材料产业基因工程应用平台

美国、中国、欧盟、日本等国家和地区竞相布

局材料科学基础设施平台，通过整合高通量计算、

自动化实验、智能化数据分析等手段，缩短新材料

研发周期，降低研发成本。这些平台形成了“计

算 ‒ 实验 ‒ 数据 ‒ 产业化”创新生态，成为推动新

能源、航空、航天等领域突破关键材料的创新源、

助推器和孵化池。

（一）材料高效计算设计平台

材料计算设计平台可以为新材料研发和应用提

供软／硬件资源，支持从新材料发现、设计筛选、

工艺优化到服役评价的全流程计算和模拟仿真。该

平台将AI应用于材料多尺度计算、高通量计算和

集成计算材料工程，在新材料设计、制备、加工、

服役等过程的计算模拟中高效完成自主虚拟迭代，

获得最优化设计，指导新材料实验研究和工程

应用。

国际上，材料计算平台已成为材料科技的重

要支撑。目前，知名的材料计算平台有美国的

Materials Project和AFLOW[25]，欧洲的MaX和NoMAD，

中国的 ALKEMIE[26]、CNMGE 和 ProME[14,27] 等平

台。Materials Project平台支撑了特斯拉公司的锂离

子电池正极材料创新；NoMAD平台通过AI驱动高

通量计算，助力钙钛矿太阳能电池效率突破世界纪

录；宁德时代新能源科技股份有限公司正在建设的

新能源材料智能化研发技术与应用平台，通过集成

跨尺度技术模拟工具，可以实现新能源材料从研发
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到生产的全流程模拟仿真。

目前，国际上主流的材料计算平台仍以支持第

一性原理计算和分子动力学模拟为主，在支持以工

艺优化和产品设计为主的集成计算材料工程方面贡

献度较小。在新材料智能化研发技术日益发展的背

景下，材料计算平台服务国家目标和市场需求的重

要性日益彰显。在材料计算平台中拓展集成计算材

料工程应用，将是未来的发展方向之一。此外，材

料计算平台将与材料数据库和百亿亿次E级高性能

计算为依托，深刻影响材料计算的研究范围和研究

方式，并与工业互联网、云计算、智慧城市等新业

态形成发展共同体，为材料计算平台的发展带来新

的机遇。

（二）材料自主实验研发平台

材料自主实验研发平台通过智能化技术实现实

验流程的全链条自动化与自适应优化。该平台集成

高通量合成机器人集群、AI驱动的实验决策系统和

环境感知模块，构建起目标设定、方案生成、动态

执行、结果反馈的闭环体系，实现机器智能与材料

科学的深度融合；运用智能化的实验流程，可以验

证集成计算材料工程、材料大数据等技术预测结果

的可靠性，并通过反馈实验数据，进一步优化计算

模型和智能决策系统，形成闭环优化。

材料自主实验研发平台正在成为发达国家抢占

新材料研发技术制高点的核心载体之一。美国

Exascale Computing Project部署的智能机器人集群，

可日均完成超千种化合物的合成与表征，助力多家

企业突破新能源材料设计和制备瓶颈。欧盟依托

“地平线 2020”计划建立的欧洲材料创新实验室，

已开发出可自动生成纳米结构材料的AI系统[28]。中

国科技大学开发的“机器化学家”，已具备阅读理

解文献、设计化学实验、自主优化方案等能力[24]。

2025年11月，英国科学、创新与技术部发布《人工

智能赋能科学战略》，以数据、算力、人才与文化三

大支柱和AI驱动科学为核心，面向先进材料、聚变

材料、量子技术等5大优先领域，拟投入1.37亿英镑

打造高质量科研数据集与国家超算平台协同运行的

数据及算力基础设施，扩大超算资源开放，培育跨

学科科研与技术人才，推动自主实验室、AI科学智

能体等前沿工具在重点领域布局应用，重塑科研组

织和发现范式。

未来，材料自主实验平台将朝两个方向发展：

一是随着AI技术的进步，特别是大语言模型的发

展，材料自主实验平台的智能化水平将不断提升，

具备自主操作、自主学习、自主决策、自主迭代等

能力，从而使新材料设计能力超越人类科学家；二

是平台功能向交叉、协同、深度和广度多维度发

展，在极端条件制备、微纳制造、增材制造、数字

孪生等场景获得应用。

（三）材料数据库及数据中心

材料数据资源是新材料科技原始创新和产业智

能化发展的重要基础，是经济社会发展、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[29,30]。现代材料数据库通过标准化采集、结构

化存储与智能化分析等技术，将分散的材料研发数

据（如物性参数、合成工艺、失效模式）转化为可

计算、可共享的知识资源，构建起跨尺度、跨领域

的材料知识图谱，支撑新材料的高效设计与产业化

应用。材料数据库平台不仅可以打破“数据孤岛”，

还可以通过AI算法挖掘隐藏关联，为新材料科技

和产业发展提供精准决策支持。

2011年以来，材料数据库正从信息仓库升级为

创新引擎，全球材料数据库数量快速增长，应用场

景快速扩容，越来越多的企业依托材料数据库开

展研发、管理和决策工作。美国Citrine Informatics

公司开发了“材料基因组浏览器”，已服务超500家

企业；欧洲的 Open Materials Database 聚焦前沿新

材料，达成了100多项“产学研”合作项目。2025年

11月，美国发布的《创世纪计划》要求建立美国

科学与安全平台，作为美国未来科研的数字化基

础设施，将整合全球最大的联邦科学数据集、超

算和云端AI算力的超级计算资源、AI智能体以及

支持AI主导的实验与智造的机器人实验室。“十三

五”时期以来，我国加速布局材料数据平台建设，

国家材料基因工程数据汇交与管理技术服务平台

已收集了超过1×107条的新材料研发数据，以“1+N”

模式建设的国家新材料数据中心项目已于 2024年

启动[30]。

未来，材料数据库将与云计算、工业互联网、

数字孪生等新业态深度融合，向智能化、动态化的

数据网络和数据空间演进，迫切需要建立国家级数
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据中心（中台）和良好的数字生态[31]。随着AI算法

的不断进步，尤其是大语言模型的升级，数据挖掘

和模型推理能力将显著提升，从而推动材料数据库

的利用效率出现显著增长。此外，材料数据汇集将

更加丰富和快捷，实时接入生产线和应用场景数

据，构建材料全生命周期数字孪生体，提高数据赋

能水平，实现材料知识的智能迭代。

（四）新材料中试平台

新材料中试平台[32,33]是连接实验室成果与产业

化的关键桥梁，核心功能是通过规模化工艺验证、

设备适配性和成本优化，解决新材料从实验室样

品到商业化产品的“最后一千米”难题。新材料

中试平台通常配备高通量合成设备、精密表征仪

器及智能化产线管理系统，能够快速完成小批量

试生产、性能测试与产业化风险评估，解决科技

成果放大至产业化规模过程中的工艺匹配性、批

量稳定性、成本经济性等问题，形成成熟工艺包

和成套装备，实现“人机料法环测”的全方位

匹配。

材料基因工程技术与材料中试平台结合，共

同推动新材料的高效研发与快速转化。例如，集

成计算材料工程为平台提供理论指导和性能预测，

优化中试工艺参数；材料大数据技术负责收集、

存储和分析中试过程中的海量数据，挖掘数据背

后的规律；材料智能体自主分析中试数据，提出

优化建议，预测潜在问题，提升中试效率和成功

率；数字孪生技术通过构建中试平台的虚拟模型，

实现物理中试与虚拟中试的双向映射和实时交互，

优化中试工艺流程，降低风险。德国弗劳恩霍夫

研究所的“工业 4.0材料实验室”基于数字孪生系

统，为空客A350机身复合材料成型过程开展了中

试验证。美国阿贡国家实验室的中试平台通过运

用AI优化的连续流反应器，降低了锂硫电池电解

液的量产成本。我国积极布局推进国家级新材料

中试平台建设，工业和信息化部、国家发展和改

革委员会联合印发的《新材料中试平台建设指南

（2024—2027年）》提出，在2027年力争建成300个

左右的地方新材料中试平台，择优培育 20个左右

的高水平新材料中试平台。

未来，材料中试平台将朝着智能化、开放化

方向演进。当前的材料中试平台面临技术适配性

不足与产业协同壁垒双重挑战，智能化技术将有

助于解决实验室设备与工业产线的工艺参数差异

化问题。随着“虚实共生”技术的发展，中试平

台的建设将融入数字孪生与元宇宙技术，构建全

生命周期虚拟仿真环境，进一步降低技术转化风

险。此外，在国家相关政策的支持下，跨企业、

跨区域的中试资源将逐步形成共享机制，突破产

业协同壁垒。

（五）材料智能技术创新平台

材料智能技术创新平台通过“计算 ‒ 实验 ‒ 数

据”三元协同，构建覆盖材料研发全链条的智能

研发和应用系统。材料智能技术创新平台深度融

合材料高效计算平台的前瞻性预测能力、自主实

验平台的高效迭代功能与材料数据库的知识沉淀

优势，形成“AI驱动设计 ‒ 智能实验验证 ‒ 数据反

馈优化”的闭环体系。材料基因工程三类平台的

融合打破了传统研发环节的“信息孤岛”，实现了

平台功能的倍增效应，助力新材料研发全链条智

能决策、快速验证、精准迭代的范式革新。

当前，全球材料智能技术创新平台的竞争已

经开启。美国国家自然科学基金会布局了材料创

新平台建设，推动跨学科及其团队的密切合作，

研发下一代工具和数据，加速新材料的研发[34,35]。

加州大学伯克利分校建设的A-Lab平台[36]，融合计

算模拟、机器学习和自动化技术，实现了无机固

态材料高效自动化合成、表征和分析的闭环，在

17天内连续进行了 355次实验，创制了 41种电池、

储能新材料。未来，材料智能化创新平台将是一

个高度集成化、跨学科的“数字+材料”融合体，

依托材料基因工程平台、AI、物联网和边缘计算

等，构建覆盖材料研发全链条的智能生态系统，

提升我国在新材料领域的全球竞争力。

五、面向我国新材料产业的材料基因工程发

展思路与发展建议

（一）发展思路

材料基因工程通过集成高效计算、自主实验

和大数据等技术，变革研发模式，显著缩短新材

料研发周期、降低试错成本，成为智能化时代新

材料产业发展的助推器。从国际新材料产业的发
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展看，材料基因工程的影响力正从材料研发端扩

展到材料加工、工程化和市场化的中后端，在部

分新材料和产业中初步实现了从材料发现到市场

化的全过程加速。经过 10 多年的发展，我国材

料基因工程技术获得长足发展，在典型新材料研

发和工程化应用中发挥了巨大作用。由于材料体

系的多样性和服役环境的复杂性，尚未建立完善

的材料基因工程知识、技术和平台体系，示范

应用成果仍局限于“点突破”，大规模应用任重

道远。

2026—2030 年，我国新材料产业基因工程技

术和平台应聚焦技术体系的完善与产业链中后端

的深度拓展，实现材料加工、生产与服役环节的

智能化优化，通过集成计算材料工程、材料大数

据和 AI 技术，构建全流程智能化研发与生产体

系，显著提升材料生产效率与产品质量稳定性。

同时，完善材料高效计算设计平台、自主实验研

发平台、材料数据库及数据中心等基础设施，形

成“计算 ‒ 实验 ‒ 数据”协同的创新生态，推动这

些平台在新能源、航空、航天、电子信息等领域

的示范应用。此外，推进材料数据标准化工作，

打破“数据孤岛”，构建国家级材料数据中心，实

现数据的安全共享与可信流通，为新材料产业提

供精准决策支持。在人才培养与国际合作方面，

加强跨学科复合型人才培养，推动高校、科研院

所与企业共建联合实验室，积极开展国际合作，

主导或参与国际标准制定，提升我国在新材料领

域的国际话语权。

2031—2045 年，争取建立全球领先的新材料

产业基因工程技术、平台体系与创新生态，全面

支撑我国新材料产业的智能化、高效化与国际化

发展。在材料基因工程技术领域，实现从“跟跑”

“并跑”到“领跑”的跨越，形成具有自主知识产

权的核心技术体系，在AI驱动的材料设计、量子

计算辅助的材料模拟、数字孪生技术等前沿领域

取得重大突破。同时，构建从基础研究到产业应

用的无缝衔接模式，推动“产学研用”深度融合，

通过智能化技术，实现材料研发、生产、应用与

维护的全生命周期管理，形成跨领域、跨区域的

协同创新机制，显著提升我国新材料产业的整体

竞争力。主导材料基因工程领域国际标准制定，

提升我国在全球新材料供应链中的地位。

（二）发展建议

1. 重视顶层设计，构筑与AI发展相适应的新

材料产业材料基因工程框架体系

“国家材料基因工程计划”部署了从基础研究、

共性技术、支撑平台到产业应用推进材料基因工程

建设等内容。近年来，国内外新材料产业经历了较

大变化，尤其是材料智能化研发技术的兴起，材料

基因工程的研发重点和应用目标需根据技术创新和

市场需求进行调整，引导我国新材料科技和产业走

上与当代大数据技术、AI技术结合的快车道，避免

在新一轮技术革命中落后于人。

2. 围绕产业应用，布局发展新材料全产业链加

速创新项目

针对我国材料基因工程的基础水平和发展特

点，合理布局各阶段的时间节点、支持周期、支持

强度，既要夯实我国在基础研究和共性技术方面的

基础，又要坚持需求导向和市场导向，充分发挥材

料基因工程在推动“产学研”结合方面的加速器作

用。落实“国家材料基因工程计划”中的产业应用

实施方案，启动产业化示范工程，在新能源、航

空、航天、生物医疗等领域实现从材料设计到量产

的全流程优化。

3. 大力发展材料智能化研发和生产关键技术，

加快基础设施和支撑平台建设

材料智能化关键技术可以显著加速新材料研发

和工程应用进程，推动材料科技革命，颠覆性变革

新材料的研发范式，从根本上解决新材料研发效率

低的瓶颈问题。未来 5~10年，智能化研发和生产

将成为新材料领域发展的主要模式，相应关键技术

发展程度、基础设施和支撑平台建设水平将决定原

始创新能力高低，对高新技术发展产生深远影响。

建议国家、地方和企业加大在智能化建设方面的投

入，积极推进国家新材料智能技术与平台建设，构

建新材料智能化技术和平台体系，构筑面向新材料

设计研发和制造应用的科技、社会和市场的智能化

生态。

4. 扎实推进材料数据标准化工作，避免在新一

轮产业竞争中受制于人

材料数据的标准化是智能化时代新材料产业中

一项具有基础性、支撑性、引领性的工作，既是推

动产业创新发展的关键依托，也是产业竞争的制高

点。当前，我国在材料数据库和大数据技术相关产
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品开发中，已经凸显了标准化程度不足问题。从世

界范围来看，材料数据标准化工作仍处于起步阶

段，尚未形成完善的标准体系，我国与国外基本处

于同一起跑线，存在快速突破的机会窗口。建议把

握发展机遇，统筹推进新材料数据标准的研究、制

定、实施和国际化，主导或参与材料数据国际标准

制定，保障我国新材料科技和产业智能化技术的健

康发展。

5. 加强人才培养，拓展国际交流合作

材料基因工程属于典型的多学科、多部门交叉

和迅速发展的领域，需要大量的掌握先进理论知识

和丰富实践经验的复合型人才[37]。推动高校、科研

院所与企业共建联合实验室，共同承担重大／重点

新材料研发项目，并将先进技术和重要成果作为典

型示例引入课堂、写入教材，变革教育和教学范

式，培养未来新兴产业和新材料所需的复合型人

才。采取人才培养和人才引进并重的原则，注重从

知名企业引进应用型人才，设立“材料大数据工程

师”“材料基因工程师”等认证体系。加强国际合

作，吸收美国、日本等国家的经验，建立合作研

究、交流互访机制，发起或参与国际材料数据联盟

组织。

六、结语

经过多年的发展，材料基因工程深刻地影响了

新材料科技和产业的发展。从最初的高通量计算、

高通量实验、材料数据库三位一体式的融合，到知

识与数据双驱动的智能化研发技术，材料基因工程

承接了智能化浪潮下新材料产业的变革和发展。从

材料基因工程诞生时起，面向新材料产业发展和围

绕新材料产品的工程化应用一直是材料基因工程发

展中的核心问题。受限于前期基础薄弱等原因，我

国走出了一条先重视技术积累、平台建设和研究范

式变革，然后开展工程化应用的发展道路。“十三

五”“十四五”时期的实践证明，我国的材料基因

工程关键技术正在快速缩小与世界领先水平的差

距，工程化应用的力度和范围正逐步扩大，为未

来材料智能化技术的发展奠定了坚实基础。未来，

材料基因工程在我国新材料产业发展中应用前景

广阔。通过重视顶层设计、布局全产业链创新项

目、发展关键技术和平台建设、推进材料数据标

准化、加强人才培养与国际合作等举措，我国将构

建完善的新材料产业基因工程技术体系和支撑体

系，提升新材料产业的核心竞争力，加速新材料

从研发到市场的转化，为经济社会发展和国防建

设提供坚实的材料保障，在全球新材料产业领域

形成竞争优势。
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