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摘　 要: 在全球数字化飞速发展的时代, 互联网、 物联网和计算机技术使数据的获取、 存储和分析变得非常高效便捷。 数据

科学作为科学发现的第四范式, 进一步加快了数据在科学研究中的应用。 政府、 企业、 科研院所甚至个人都积累了大量数

据, 越来越多的人充分认识到数据对社会经济和科技的推动作用, 因此对数据生态系统的需求应运而生, 需要从全生命周期

的角度来构建从数据的生产到输出、 应用的全过程的生态系统。 对材料数据生态系统的七要素: 材料数据分类、 材料数据标

准、 数据采集、 数据存储、 材料数据知识产权保护、 数据质量管控以及材料数据库的重要性和最新进展进行论述, 描述了材

料基因工程数据生态系统的建设情况。
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Abstract: In
 

the
 

era
 

of
 

rapid
 

global
 

digitalization,
 

the
 

internet,
 

the
 

Internet
 

of
 

Things
 

(IoT)
 

and
 

computer
 

technologies
 

have
 

made
 

it
 

highly
 

efficient
 

for
 

data
 

acquisition,
 

storage
 

and
 

analysis.
 

Data
 

science,
 

as
 

the
 

fourth
 

paradigm
 

of
 

scientific
 

dis-
covery,

 

has
 

further
 

accelerated
 

the
 

application
 

of
 

data
 

in
 

scientific
 

researches.
 

Governments,
 

enterprises,
 

research
 

institutes
 

and
 

even
 

individuals
 

have
 

accumulated
 

a
 

large
 

amount
 

of
 

data.
 

The
 

role
 

of
 

data
 

played
 

in
 

promoting
 

the
 

development
 

of
 

soci-
ety,

 

economy
 

and
 

technology
 

is
 

fully
 

understood,
 

therefore,
 

there
 

rises
 

the
 

demand
 

for
 

the
 

data
 

ecosystem,
 

covering
 

the
 

whole
 

production
 

line
 

from
 

data
 

production
 

to
 

data
 

application.
 

In
 

this
 

case,
 

the
 

necessity
 

and
 

progress
 

of
 

the
 

essential
 

fea-
tures

 

of
 

data
 

ecosystem
 

are
 

elucidated,
 

including
 

data
 

classification,
 

data
 

standards,
 

data
 

collection
 

and
 

storage,
 

intellectual
 

property
 

protection,
 

data
 

quality
 

control
 

and
 

database
 

of
 

material
 

data.
 

The
 

initial
 

goal
 

is
 

to
 

identify
 

the
 

significance
 

of
 

mate-
rial

 

data
 

ecosystem.
 

And
 

the
 

framework
 

of
 

data
 

ecosystem
 

of
 

materials
 

genome
 

engineering
 

is
 

briefly
 

demonstrated.
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1　 前　 言

生态系统的概念是由英国生态学家 Sir
 

Arthur
 

George
 

Tansley 博士在 1935 年提出, 即由有机复合体和形成环境

的整个物理要素共同组成的一个物理系统, 这种系统具有

多种大小和种类, 覆盖从宇宙整体到原子的范围。 关于数

据生态系统最早的两篇文献于 2011 年发表, Tim
 

Davies[1]

提出数据生态系统由数据基础设施和标准组成, 以鼓励数

据开放共享及相关新技术开发; Ding 等[2] 构建了支持政

府数据开放的平台, 平台与参与者一起构成了一个可以交

互的生态系统。 对数据生态系统的定义众说纷纭, 目前尚

未形成一个统一且明确的描述。 Oliveira 等[3] 将参与者及

其角色、 关系及数据资源 4 个要素相结合, 定义数据生态

系统由一组松散的交互参与者组成, 他们直接或间接地使

用或产生数据及其他软件、 服务和基础设施等相关资源。
数据生态系统聚焦数据, 由社会与技术相关联组成一个复

杂网络, 生产、 检索、 存储、 发布、 使用及重用数据并促

进创新和创造新价值[4] 。 数字化的进程使不同领域与行业

开始寻求数字化转变, 例如能源、 环境等领域, 其中数据

交互、 基于数据的预测与决策等关键问题都需要数据生态

系统的支撑。 Anwar 等[5]将能量数据生态系统的组成分为

6 个方面, 即参与者、 能力(capability)模型、 系统支撑服

务、 知识管理模型、 基础设施以及数据。 在数据生态系统

的发展中, 安全、 价值链等也成为了核心问题[5,
 

6] 。
材料的发展水平直接决定了一个国家的工业化基础。

科研人员对材料数据的研究和应用已有至少 20 余年的历

史, 集成计算材料工程( integrated
 

computational
 

materials
 

engineering,
 

ICME) [7] 、 材料基因组计划 ( Materials
 

Ge-
nome

 

Initiative,
 

我国称之为材料基因工程) [8] 在 2008 年及

2011 年由美国相继提出, 将材料研究进一步引向了数据

驱动的创新研究方向, 吸引了国内外大量研究人员开展

相应工作。 美国宾州州立大学刘梓葵教授[9] 针对热力学

计算及相关研究工作产生的数据, 提出基于可扩展的、
自我优化的相平衡基础设施 ESPEI 的数据可持续生态系

统的“数据海”的概念, 系统包括数据存储库、 互联、 私

有数据、 数据处理、 数据收集及数据循环使用, 数据海

的描述为材料数据生态系统的构建提供了技术指导。
我国近几年, 尤其是“十三五”期间, 一批重点研发

计划项目等国家及地方项目的投入也使得数据及其分析

应用成为材料研究热点, 材料基因工程项目支持的材料

数据库的建设纷纷落地。 为了使材料数据发挥更大的效

力, 避免大数据时代的数据孤岛的出现, 本文作者基于

材料数据共享网与材料基因工程数据库建设, 以及数据

挖掘融合及其在材料基因工程中的成果[10-12] , 探索材料

数据生态系统的构建思想, 为数据驱动的材料研发与材

料智能制造提供数据理论支撑。
材料数据生态系统架构的思想不仅包括材料数据本

质的、 全生命周期的内涵式发展, 同时外延至材料数据

活动的参与者以及与数据资源的复杂关系, 两个维度的

发展与交互构成了相对完整的材料数据生态系统。 图 1
为材料数据生态系统中全生命周期的特征描述, 包括数

据分类体系、 数据库建设、 数据标准、 数据采集、 数据

存储、 数据共享及数据质量评估 7 个特征。

图 1　 材料基因工程数据生态系统中的数据全生命周期特征描述

Fig. 1　 The
 

life
 

cycle
 

data
 

features
 

demonstration
 

of
 

the
 

data
 

ecosystem
 

of
 

Materials
 

Genome
 

Engineering
 

(MGE)
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2　 材料数据分类体系的建立

当数据科学作为科学研究的第四范式与材料研究领

域相结合时, 数据被赋予了材料的属性, 材料数据科学

也成为了材料研究的一个分支, 而数据分类成为材料数

据科学的基础之一。 由李依依院士任组长、 院士及顶级

专家共 11 位组成的专家组依据师昌绪院士主编的《材料

大辞典》中的材料分类体系, 构建了材料数据分类体系,
该体系是目前国际上唯一的材料数据分类体系[13] , 如

图 2 所示。 该分类体系包括九类一级材料数据类别, 如

图 2a 所示, 包括材料基础数据、 金属材料数据、 无机非

金属材料数据、 高分子材料数据、 复合材料数据、 信息

材料数据、 能源材料数据、 生物医用材料数据、 天然材

料及其制品数据等, 其中材料基础数据包括纯元素、 二

元及多元材料的原子尺度的特征及微观结构的热动力学

图 2　 材料数据分类体系的第一级目录( a) 及金属材料数据的一

级、 二级分类目录(b), 其中材料名称后省略“数据”二字

Fig. 2　 The
 

first
 

level
 

of
 

the
 

material
 

data
 

classification
 

system
 

(a)
 

and
 

the
 

primary,
 

and
 

secondary
 

catalogs
 

of
 

metal
 

material
 

data
 

clas-

sification
 

(b),
 

the
 

word
 

“data”
 

is
 

omitted
 

here

数据等。 一级数据类别下包含二级、 三级等多级材料数

据分类, 全面覆盖了材料各个领域, 图 2b 为金属材料数

据一级目录下的二、 三级目录。
图 2 的材料数据分类体系在提出后的十余年时间里

得到了国内外材料数据研究者的认可, 在科技部科技基

础条件平台项目支持建设的国家级数据库材料科学数据

共享网[14] 中得到应用, 并在“十三五”国家重点研发计划

项目支持的材料基因工程数据库的建设中进一步得到应

用, 形成材料数据库的科学架构。
材料数据的获取途径包括实验与计算。 计算数据和

实验数据在元数据、 精度及应用等方面存在着较大的差

异。 数据挖掘与机器学习获得的数据, 依据获取过程的

本质, 将它们归为计算数据一类。 计算数据按描述的尺

度可以进一步细分为第一性原理、 分子动力学、 热力学、
动力学、 宏观有限元计算等多类计算数据。 但无论哪一

尺度的计算, 其计算对象都属于某一类材料, 因此, 按

照数据获取途径的数据分类服从于材料数据类型分类。

3　 材料科学数据标准系统

2021 年 10 月, 国务院印发《国家标准化发展纲要》,
进一步强调了标准化在推动高质量发展中的基础性和引

领性作用, 并提出了经济全域、 国内国际相促进以及质

量效益型的新发展方向。 国家标准《标准化工作指南
 

第 1
部分: 标准化和相关活动的通用词汇》中指出, 标准化的

主要作用是针对一个或多个特定目的, 使产品、 过程或

服务适合其用途, 防止贸易壁垒, 并促进技术合作。 标

准已经成为目前各行业全球竞争的热点, 更是成为国际

竞争中挤掉竞争对手的工具, 拥有了制定产品标准的话

语权往往就意味着对产品市场的控制权。 在全球数字化

飞速发展的时代, 标准的作用远不仅限于此。
随着材料基因工程相关项目的实施, 众多材料科研

人员投入到材料数据库建设与数据驱动的材料创新研究

中, 材料数据标准直接关乎到数据的质量和数据挖掘应

用的基础, 缺乏准确、 全面的材料科学数据, 数据的应

用将出现灾难性事件。 另外, 智能制造以制造过程的数

字化表达, 即数字孪生, 及数据互联互通系统来实现全

流程智能化控制, 智能制造[15] 以及“黑灯工厂”的建设不

仅需要材料生产工序的数字化以及各工序间的信息传递,
而且需要基于过程数据进行工艺参数的优化调控, 因此,
一套标准化的数据体系是材料智能制造的基础设施。

我国拥有的材料生产方面的国家标准众多, 这些标

准往往是针对一类材料甚至是某一型号材料的生产。 我

国材料数据标准的建设工作可以追溯到 2009 年材料科学

数据共享网建设时期近 30 项标准草案的起草, 内容涉及
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材料数据库的建设、 管理、 数据采集等方面。 然而由于

当时尚无材料数据标准申报途径, 材料数据标准化的进

程一度停止。
目前设立了 10 余项特定材料的数据的相关国家标

准, 如金属材料的疲劳试验循环计数和相关数据缩减方

法、 塑料的可比单点数据的获得和表示等, 但这些标准

普遍存在全面性、 通用性和互操作性的局限, 使其应用

效果及影响力受限, 更是难以应用到数据库的建设与管

理的指导上。 材料领域学科众多, 差异较大, 同时材料

数据来源于实验和计算, 以及数据挖掘与机器学习获得

的衍生数据, 导致采集入库的数据的差异更大。 而材料

领域对数据的大规模的认识和学习是近些年才开始的,
2014 年 FAIR 原则 ( Findable,

 

Accessible,
 

Interoperable,
 

Reusable,
 

简称 FAIR)作为科学数据管理与共享的普遍原

则被提出[16] , 成为材料数据及管理的评价规范, 同时也

是目前建立材料数据标准时被广泛接受和认可的行为准

则。 于是, 基于此制定的材料数据统一描述标准成为材

料数据采集与入库的理论指导基础。
北京科技大学正在牵头起草材料数据统一描述模型

国家标准。 该标准基于材料五要素, 即成分、 工艺、 组

织、 性能及服役, 通过它们的内在本质将材料数据关联

在一起, 形成了具有普适性的材料数据的描述准则。 其

中实验数据包括三大部分:
(1)成分数据: 成分数据包括材料牌号 / 名称以及材

料成分信息。 前者是指该材料在其使用领域内的通用牌

号或名称, 对于新的材料可以自定义; 后者包含组成材

料的全部化学元素及其含量。
(2)工艺数据: 工艺数据不仅包括原材料数据, 还

包括制备 / 合成 / 生产工艺数据。 前者包括原材料性能与

原材料生产方法, 后者包括每一个工艺的名称以及该工

艺涉及的所有工艺参数。
(3)性能数据: 性能数据不仅包括材料性能及相关

图片和视频, 还包括取样信息及测试条件数据等。 其中

材料性能可以表示为数值型、 字符型、 图片、 视频等类

型, 同时包含此性能所对应的显微组织照片和视频等;
取样信息包括被检材料的来源、 加工状态, 样品在被检

材料上的取样部位信息, 以及样品的尺寸、 形状信息;
测试条件数据包括检测设备参数及型号, 测试标准以及

测试实验参数。
对于计算获取的数据的标准, 包括计算任务名称、

计算条件及计算性能数据。 其中计算任务名称包含材料

牌号、 材料成分及计算内容名称; 计算条件包含计算软

件或公式信息、 输入条件参数, 以及对计算获得的直接

结果进行分析的方法、 分析计算条件及对数据的处理方

法等; 计算性能数据包含计算获得的中间结果和最终结

果, 以及经过分析处理后的计算分析数据。
对材料性能属性也进行了统计分类, 形成了包括力

学、 物理、 化学、 电学、 磁学、 光学、 热学、 电化学、
生物学、 环境、 晶体结构、 工艺性能在内的 12 大类材料

性能的数据字典。 目前已收集的属性名称达到 780 余个,
尚有相当数量的属性将在今后进一步收集。

材料数据统一描述模型标准作为材料数据描述的通

用标准, 在面对不同专业、 材料类别、 数据来源时需要

进一步细化粒度。 近几年随着团体标准的出现以及中关

村材料试验技术联盟团体材料基因工程标准委员会的建

立, 材料数据团体标准的建设也迅速发展起来。
 

2019 年,
中关村材料试验技术联盟团体材料基因工程标准委员会

通过了团体标准《材料基因工程数据通则》 (下简称“通

则”), 成为目前材料基因工程领域的第一项对材料数据

标准体系进行约束的材料数据团体标准。 该标准通则提

出的按照数据的作用及来源进行分类的方法, 即元数据、
源数据及衍生数据三类数据, 成为了材料数据团体标准

的制订准则。 根据通则的术语定义, 元数据是指与样品

和数据的条件有关的数据, 结合前述讨论, 材料数据的

元数据具体指的是实验数据中的制备 / 合成 / 生产工艺数

据、 取样信息及测试条件数据等, 以及计算数据中的计

算条件。 源数据是指测量或计算产生的原始数据, 而衍

生数据, 通则中定义为对原始数据进行加工或分析后产

生的结果数据。 除了第一性原理计算及热力学计算获得

的高通量计算数据, 以及高通量实验及高通量表征获得

的数据外, 其他来源的数据量都相对较小, 属于“小数

据”, 但无论是高通量数据还是“小数据”, 其价值都很

高。 而对于通过高通量技术获得的数据, 往往基于这些

数据进行机器学习等数据分析获得描述材料特征的衍生

数据, 其价值通常会高于单一数据。 当然, 基于不同的

分析处理技术和算法获得的结果不同, 价值也会有差异。
作者团队近几年来起草了高温合金、 轻金属、 陶瓷

基复合材料、 催化材料、 稀土材料、 能源材料等材料的

数据标准, 以及热力学、 相场动力学计算数据的标准等

数据标准草案, 并向中关村材料试验技术联盟团体材料

基因工程标准委员会提交了高温合金数据、 稀土合金数

据、 材料元数据、 计算数据管理标准规范、 热力学计算

数据、 相场动力学计算数据等多项材料数据团体标准,
以期材料数据细粒度的团体标准能够尽快满足各材料学

科的需求。

4　 数据采集技术

由于材料学科方向的多样性以及材料五要素的复杂
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性及关联性, 几十年来高质量数据基本都是依赖具有丰

富的材料领域知识的研究人员人工采集。 近年来, 随着

文本挖掘技术的发展, 国内外学者开始尝试采用文本挖

掘技术从文献中抽取除图表等以外的信息来补充材料文

献数据, 如 Olivetti 等[17] 对自然语言处理过程、 方法及在

数据驱动的材料科学研究中的应用进行了全面系统的综

述, Court 等[18,
 

19] 将自然语言处理技术与机器学习相结

合自动构建了磁性材料及超导材料的性能数据库及相图,
并具备预测相变温度的能力。 文本挖掘技术在高温合金

文献数据提取上也取得了突破[20] , 充分证明了文本挖掘

技术与材料数据自动提取技术在材料数据获取上的潜力,
并在准确性与通用性上达到平衡, 今后将成为材料数据

研究的热点之一。
北京科技大学陈宁教授提出了利用互联网资源的高

效数据智能收集方案, 即基于互联网信息资源搜索, 创

新性地提出了一种集成数据收集、 分析整理、 智能审核

和统计评估四大功能模块的材料数据处理流程, 如图 3
所示, 实现了智能化和高效率的数据整理和分析校验的完

整功能。 并利用该核心技术, 从 Web
 

of
 

Science 上 20 万条

文献的摘要中获得有效性能数据 10
 

464 条, 完成了
 

“锂

离子电池”和“固体氧化物燃料电池”等能源材料专用数

据库, 并自动汇交于 MGEdata. cn 平台。
  

图 3　 以固体氧化物燃料电池材料数据搜索为例, 实现文献

摘要数据的下载整理及材料化学式、 结构参数及性能

数据的智能收集的流程图

Fig. 3　 Taking
 

the
 

materials
 

data
 

collection
 

for
 

the
 

solid
 

oxide
 

fuel
 

cell
 

as
 

an
 

example,
 

the
 

flow
 

chart
 

shows
 

downloading
 

and
 

sorting
 

of
 

literature
 

abstract
 

data,
 

and
 

intelligent
 

collection
 

of
 

chemical
 

formula,
 

structure
 

and
 

performance
 

data

值得指出的是, 尽管文本挖掘技术发展迅速, 但由

于材料学科的多样性与复杂性, 该技术在材料领域的全

面应用还需较长的时间以及人工的辅助, 目前从文献获

取信息全面且准确的高质量材料数据仍需要人工采集。

5　 数据存储的动态容器技术

结构化数据库是材料研发人员最易理解的数据库建

设方法, 但应对各类材料不同类型和结构的数据, 以及

不同材料的多种不同性能属性的存储需求, 一个统一的

结构化数据库是远不能满足通用性存储的要求的。 而建

设国家级大型材料数据库是近几年各国应对大数据时代

下材料科学与技术发展的举措。 国家级材料基因工程数

据平台面临的挑战之一就是要将不同尺度的计算数据和

文献收集的实验数据按照材料数据标准草案的要求进行

大量信息的存储, 并支持高通量的计算结果数据及高通

量实验或表征数据的存储。
广泛用于云计算与服务平台虚拟化的容器技术具有

轻量化、 独立化的特点[21-23] 。 Liu 等[24] 提出用户友好的

动态容器技术, 用户自定义数据存储结构, 突破了各类

材料数据存储的多样性问题, 实现材料数据的无模式存

储, 如图 4 所示, 使得存储的每条数据可以有多种属性,
属性的类型可以是数字、 字符串、 日期等基本数据类型,
也可以是数组或子文档等, 实现了数据存储形式的普适

性, 即数据模型的逆规范化(denormalizing), 这样既解决

了计算、 实验、 表征数据的多元异构问题, 以及材料数

据标准对数据内容要求的鲁棒性与数据存储的灵活性的

矛盾, 也同时提高了查询的速度。

6　 材料数据的知识产权保护

通常提及的知识产权保护往往指的是专利[26,
 

27] , 但

近年来我国对数据产权的关注及研究逐步深入, 紧跟大

数据时代特征。 黄海瑛等[28] 对我国数据产权相关的政策

进行了总结分析, 认为 2021 年进入大幅增长期, 呈现稳

中有增的态势, 产权的保护政策包括通知、 意见、 建议、
纲要及条例等主要类型, 其目的在于解决数据保护、 应用

与交易、 制度与标准规范等相关问题。 Cao[29] 提出采用机

器学习算法对教育数据知识产权的表达进行分类并赋予不

同的保护措施。 而国际上学者们对数据的知识产权问题在

21 世纪初就已经相当重视, 2011 年发表在 Science 杂志的

关于干细胞数据管理的文章不仅提及知识产权, 而且将个

人与权利保护及科学发展关联在一起[30] 。
科学数据是以数据形式表达的知识, 由于其内涵的

科学性, 使得每一条数据都具有很高的价值, 因此, 科

学数据的知识产权保护与数据共享既矛盾又统一, 是大

数据发展的关键问题。 只有对科学数据进行产权保护,
才能使数据生产者有意愿将数据与他人共享, 才能保证

数据来源, 否则数据共享终将面临无数据可共享的尴尬

局面[31] 。 中国科学院地理科学与资源研究所刘闯研究

员[32] 2010 年在国内率先将数据对象标识符( digital
 

object
 

identifiers, DOI)系统用于地理科学数据, 使数据具有了

全球唯一的“身份证”, 引领了基于科学资源标识的数据

资源知识产权保护的发展。
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图 4　 在材料基因工程数据库平台 www. mgedata. cn 上基于动态容器技术的数据存储, 其中根据材料数据的特点将数据类型分

成字符串、 数值、 图片、 文件、 数组、 表格、 容器、 生成器以及范围、 候选 10 个类型, 用户可用拖拽形式增加新的数

据类型(a) [24] ; 材料基因工程数据库平台 www. mgedata. cn 主页, 平台已上线并实现了数据的存储、 管理及数据资源深

度开发利用(b) [25]

Fig. 4　 Data
 

storage
 

in
 

the
 

MGE
 

database
 

platform
 

www. mgedata. cn,
 

according
 

to
 

the
 

characteristics
 

of
 

materials
 

science,
 

the
 

data
 

are
 

classified
 

into
 

10
 

types
 

including
 

strings,
 

values,
 

pictures,
 

files,
 

arrays,
 

tables,
 

container,
 

generator,
 

range
 

and
 

candidate,
 

and
 

users
 

can
 

easily
 

add
 

new
 

data
  

types
 

by
 

dragging
 

( a) [24] ;
 

the
 

homepage
 

of
 

the
 

MGE
 

database
 

platform
 

www. mgedata. cn,
 

which
 

has
 

been
 

launched
 

online,
 

and
 

storage,
 

curation
 

and
 

in-depth
 

utilization
 

of
 

data
 

resources
 

have
 

been
 

realized
 

(b) [25]

　 　 材料科学数据知识产权保护从 2014 年提出, 也采用

了 DOI 系统标识材料数据, 依据国家标准《GB / T
 

32843-
2016 科技资源标识》形成了如图 5 所示的材料数据标识

形式。 材料数据 DOI 包括数据拥有者所在单位代码、 材

料数据分类代码、 产生数据的资助项目序号、 DOI 注册

时间、 数据库 / 数据集序号以及序列号等部分。 其中材料

数据分类代码以 mater 开头, 可以清晰地从 DOI 信息中

分辨出来, 具有高度的可辨识性, 后面的 4 位数字依据

图 1
 

的材料数据分类方法中的二级和三级的名称代码确

定。 因此, 材料数据 DOI 包含的信息可以作为一类元数

据, 成为数据管理的重要参数。 目前材料科学数据的

DOI 系统已经用于 MGE 数据平台的材料数据产权保护,
系统可以自动生成数据 DOI 的序列号, 使数据生产者的

知识产权保护可一键式生成。

图 5　 用于材料科学数据知识产权保护的 DOI 系统

Fig. 5　 DOI
 

system
 

for
 

the
 

intellectual
 

property
 

protection
 

of
 

ma-

terial
 

science
 

data

7　 材料数据的质量管控

数据质量的重要性在大数据时代显得尤为突出。 随

着社会经济的飞速发展, 数据资源的数量也在激增, 由

于技术、 人员等方面壁垒的存在, 数据的科学性、 系统

性、 完整性、 有效性等方面成为科学数据工作者亟待解
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决的问题。
对材料基因工程数据库的数据质量目前可以从两方

面开展相应的管控, 其一是数据满足 FAIR 原则的管控,
其二是通过数据挖掘与机器学习技术对数据质量可靠性

进行评估。
FAIR 原则旨在推进材料科学数据可发现、 可获取、

可互操作、 可再利用[33] 。 该原则也成为材料数据共享的

基础原则, 本文第三章的材料科学数据标准系统就是以

国家标准及团体标准的方式, 对材料数据的内容进行描

述和约束, 在数据平台中以数据模板的形式呈现, 使数

据生产者能够以标准化的形式采集数据, 同时数据审核

者对采集的数据进一步把关。 数据在入库时会经过两次

质量审查, 一方面平台维护人员将对有格式问题的异常

数据进行检查, 发现因输入错误造成的数值明显不符合

常规的错误, 如数量级的差异等; 另一方面, 平台专家

对入库数据进行抽查, 从而通过标准的技术屏障和专家

的专业屏障对数据质量形成双重保证。
将数据挖掘算法用于材料数据旨在从数据中寻找规

律, 并依据相应的数据规律来发现异常点或离群点。 材

料数据的“小数据”, 区别于大数据的其中一个功能是发

现不寻常的数据, 离群点是材料创新的来源之一, 分析

该数据有可能获得创新性的知识。 因此, 通过分析离群

点来判断材料数据质量仅能作为数据质量评估的手段之

一, 实际使用时需要慎重。 而数据挖掘算法也是缺失数

据补齐的重要手段之一, 主要针对早期数据可能存在的

一些数据点缺失或文献中未披露而目前难以依据数据获

取路径再次获得的情况。 目前以提升缺失数据补齐精度

为目标的适用算法仍在探索和优化中。

8　 材料基因工程数据生态系统的构建

材料基因工程作为材料创新研究的方法论, 正处于

方兴未艾之时。 对其中发展空间最大的要素———数据,
应构建材料基因工程数据生态系统, 使材料数据的发展

形成一个完整的闭环, 夯实材料数据未来产业发展的理

论基础。 基于材料科学数据共享网建设的经验, 在“十三

五”期间, 逐步在数据分类、 数据标准、 数据采集、 存

储、 共享、 数据质量评估及数据库建设七大关键方面的

研究及其关键技术上取得了较大的突破, 使材料基因工

程大数据及数据库建设形成了科学、 系统、 严格的技术

闭环, 建成了材料基因工程数据生态系统, 如图 6 所示。
相较于材料数据全生命周期特征的技术闭环, 由数据生

产者、 数据用户及市场构成的社会环境逐步孕育, 其完

善程度还存在差异。 相较于技术上的闭环, 由数据生产

者、 数据用户及市场构成的社会环境逐步孕育。 国外部

分数据库, 如 Pauling
 

file、 Atomwork 等, 因其成熟的建

设历程及稳定的数据生产者队伍, 形成了一定数量的市

场, 虽然规模不大, 但其引领作用不可小觑。

图 6　 材料基因工程数据生态系统的关键特征及部分代表性技术成果: (a)
 

由生产者、 用户及市场构成的数据生态系

统的社会环境, (b)材料数据全生命周期特征的技术闭环

Fig. 6　 The
 

key
 

elements
 

and
 

the
 

obtained
 

research
 

results
 

in
 

the
 

data
 

ecosystem
 

of
 

Materials
 

Genome
 

Engineering: ( a)
 

social
 

environment
 

comprised
 

of
 

data
 

producers,
 

users
 

and
 

markets;
 

(b)
 

technical
 

closed
 

loop

9　 结　 语

在大数据时代的大背景下, 计算机和软件技术为材

料加速创新和智能制造提供了底层的技术基础, 基于数

据驱动的材料研究方法迎来重大发展机遇。 材料数据具

有体系多、 数据量小、 维度高的小数据特点, 显示出与

其他领域科学数据的显著差异。 数据目前是材料基因工

程的关键要素, 本文提出的材料基因工程数据生态系统
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基本涵盖了材料数据理论基础涉及的数据分类体系及数

据标准, 数据库建设的采集、 存储等基本步骤, 以及材

料数据管理的知识产权保护及数据质量控制等, 形成了

材料基因工程数据生态系统的基础架构, 并取得了较好

的成果。 近几年, 在国家项目的支持下也培育出一些具

有典型材料基因工程特色的数据库或数据平台, 如北京

航空航天大学孙志梅教授团队开发的加速新材料研发与

设计的可视化高通量自动流程计算和数据管理智能平台

ALKEMIE[34,
 

35] , 集成了高通量计算和支持高通量计算结

果及文献数据存储的数据库, 以及具有成分筛选与性能

预测功能的数据挖掘工具, 打造了计算与数据存储分析

相交互的新材料研发平台。 中国科学院物理研究所刘淼

博士等开发的第一性原理计算数据库 Atomly[36] , 在 Ma-
terials

 

Project 数据库理念基础上进一步发展其功能与覆

盖范围, 与 ALKEMIE 相同, 两者在材料数据获取手段、
数据量和精度上显示出鲜明的特色和不断扩展服务的功

能。 随着各领域的数据生态系统的不断完善和发展, 以

及材料基因工程理念被更多人学习、 接受并应用在不同

材料体系研究中, 材料基因工程数据生态系统也将进一

步得到优化。
材料基因工程数据生态系统未来将在以下几个方面

得到深入的研究和发展:
(1)数据标准

数据标准是数据生态系统的一个要素, 数据标准的

内容则全方位覆盖数据生态系统。 数据标准体系的构建

与标准的制定决定了材料基因工程数据生态系统的发展。
尽管材料基因工程数据标准体系尚未健全, 但在今后,
涉及材料数据的采集、 分析加工、 交换与接口、 存储与

治理[37] 、 垃圾数据处理、 开放共享及服务、 数据安全、
产权与隐私保护等数据全生命周期中的问题, 将成为材

料基因工程数据标准体系的基本框架, 并将随着材料基

因工程研究的深入, 逐步形成相关的标准。
在科学数据标准申请方面, 全国科技平台标准化技

术委员会(SAC / TC486)主要负责科学数据相关国家标准

的申报立项工作, 目前已申报立项的国家标准达到几十

项, 主要涉及科学数据共性问题, 而关于学科领域数据

标准的研讨刚刚起步。 另外, 国家对团体标准建设的支

持使标准申请的周期大大缩短, 在中国材料与试验团体

标准( Chinese
 

Standards
 

for
 

Testing
 

and
 

Materials, CSTM)
委员会下设立了材料基因工程领域委员会(FC97), 使材

料基因工程相关团体标准能够迅速落地, 目前随着团体

标准制定工作流程的不断完善, 材料数据团体标准申请

已呈现出稳步上升趋势, 相信今后会有相当数量的团体

标准在此立项。

(2)数据来源

国家创新发展对材料的需求推动材料基因工程不断

发展, 材料数据的来源也将有较明显的变化。 高通量计

算, 尤其是高通量第一性原理计算[38,
 

39] 及相关软件工具

与平台的推广, 以及高通量热力学计算的应用[40] , 在新

材料发现和数据挖掘中将显示越来越重要的地位。 高通

量实验, 包括典型的组合芯片实验以及在各实验室陆续

开展的小型高通量实验, 与高通量表征, 包括正在投入

的北京怀柔的同步辐射光源与广东东莞的散裂中子源等

大型科学装置的应用, 以及以中国科学院物理研究所金

魁教授为代表自行开发的研究装置[41] , 成为高通量实验

和高通量表征数据的重要数据来源, 这方面美国等发达

国家发展得更好[42] 。 而如何定义一条数据的问题也在数

据管理上显得愈发突出。
今后针对高通量计算、 实验及表征数据的标准将会

得到较大发展, 这是由于这类数据流程性强, 标准相对

容易推广, 同时相关数据标准将更显著地呈现数字化使

用的特点, 即可机读(ISO
 

smart)。
除高通量计算与表征外, 图像处理, 尤其是微观组

织图像分析处理, 成为近年来的材料基因工程及材料组

织定量化表征的研究方向之一, 且热度不断升温。 随着

对材料性能预测和优化的相关研究深入, 通过解析组织

特征参量, 以及通过卷积神经网络等方法由微观组织直

接获得材料性能的研究将成为未来研究热点之一[43] , 并

将成为重要的数据来源。
(3)数据的价值

材料数据的价值不仅在开放共享过程中显示, 随着

全社会更大范围的数据质量提升与数据价值评估体系的

发展和完善, 材料数据的价值将进一步展示, 将不仅服

务于材料基因工程相关材料研究, 而且在数字时代智能

制造等变革性科学生产实践及高等教育人才培养过程中

发挥更大的效力。 随着材料基因工程数据生态系统的架

构不断完善, 数据生态系统将为未来材料数据进入大数

据市场和参与数据交易活动奠定理论和应用基础。 届时,
数据安全、 知识产权保护以及隐私保护等方面问题及其

解决方案的研究与应用推广也将会成为焦点问题之一。
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