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崔予文

摘　要：２０１１年美国奥巴马总统提出的材料基因组计划（ＭＧＩ），旨在以比原先至少快两倍的速度
开发和制造先进材料，且成本仅为原先的几分之一，这促使了材料信息学的快速发展。材料信息学

是信息学技术在材料学中的应用，通过建设材料信息数据库、集成材料研究设计平台和材料数据挖

掘方法对材料大数据进行分析和预测，快速发现决定材料性能的“基因”，也就是材料成分－工艺－

组织－性能之间的定量关系，可以有效地加快材料研发设计。介绍了材料信息学的基本概念和主要

研究领域，描述了材料信息学中的３个主要组成部分：材料信息数据库、集成材料设计平台和材料

数据挖掘技术的主要内容和应用实例。材料信息数据库储存和管理各类材料数据，包括材料基础性

能、晶体结构数据、模拟计算数据、试验与工艺数据、专利数据和各类出版物等；集成材料设计平

台提供各种模拟计算方法，如第一性原理、分子动力学、ＣＡＬＰＨＡＤ方法、相场模拟和有限元分

析；数据挖掘是统计学、机器学习、信息学、可视化技术等学科的交叉领域，是从大数据中发现知

识的实用方法。并介绍了成都材智科技搭建的“材智云”集成材料设计平台的框架和功能。思考了

材料信息学在材料领域中应用时所面临的难题。
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!

　前　言

目前开发新材料、替换材料和材料制造工艺的研究主

要通过实验和模拟方法进行，工程量巨大并且十分耗时，

获得的材料数量稀少并且依赖一定的经验和运气。如何提

高材料研发设计的效率并缩短周期，成为材料科学工作者

的首要目标。２０１１年美国奥巴马总统提出的材料基因组计
划（ＴｈｅＭａｔｅｒｉａｌｓＧｅｎｏｍｅＩｎｉｔｉａｔｉｖｅ，ＭＧＩ），旨在以比原先至
少快两倍的速度开发和制造先进材料，且成本仅为原先的

几分之一。实现这个雄伟的目标需要以下３个条件［１］：①从
理论层面理解物理机制和决定材料性能的结构与性能关系；

②多尺度、高通量模拟计算软件与高效的计算能力；③计
算软件所需的数据库及之后有效的筛选方法。

实现材料基因组计划的３个条件，离不开信息技术的
支撑。信息学的定义是使用计算机软件对信息进行收集、

存储、管理、分类和检索，目前已经成功应用于生命科学

和化学研究等领域。随着高通量实验和表征方法在现代材

料研发中的不断应用，材料数据进入了爆发式增长阶段，

从大量的数据中发现知识是未来材料研发的主要方法。因

此结合了材料学研究和信息技术的材料信息学近些年来得

到了快速的发展。

"

　材料信息学的概念

Ａｇｒａｗａｌ等［２］将材料研究划分为４个阶段（如图１所
示）：在早期很长的一段时间内是以经验科学为主；从

１７世纪开始进入理论模型产生知识的阶段，其特征为使
用数学方法得到的热力学模型；计算机的发明使材料研

究进入计算模拟阶段，密度泛函理论、分子动力学等一

系列模拟计算方法在这个时期得到快速应用；随着计算

机运算能力的提高，采用高通量计算、组合实验等方法

产生了大量数据，再结合前３阶段的理论知识和实验数
据，材料研究进入了（大）数据推动科学发现的阶段。材

料信息学将在这个阶段得到快速发展，并在材料设计领

域发挥极其关键的作用。

在１９９９年美国波士顿举行的“ＭａｔｅｒｉａｌｓＩｎｆｏｒｍａｔｉｃｓ－
ＥｆｆｅｃｔｉｖｅＤａｔａＭａｎａｇｅｍｅｎｔｆｏｒＮｅｗＭａｔｅｒｉａｌｓＤｉｓｃｏｖｅｒｙ”大会
上，ＪｏｈｎＲＲｏｄｇｅｒｓ教授首先提出材料信息学（Ｍａｔｅｒｉａｌｓ
Ｉｎｆｏｒｍａｔｉｃｓ）这一概念，认为材料信息学是对材料数据的
有效管理［３］。Ｒｏｄｇｅｒｓ和Ｃｅｂｏｎ［４］认为材料信息学是采用
计算方法对材料科学和工程数据进行处理和分析。

图１　材料研究的４个阶段：经验、理论、计算模拟和（大）数据

推动［２］

Ｆｉｇ１　Ｔｈｅｆｏｕｒｐａｒａｄｉｇｍｓｏｆｍａｔｅｒｉａｌｒｅｓｅａｒｃｈ：Ｅｍｐｉｒｉｃａｌ，Ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌ，

Ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌ，（Ｂｉｇ）ｄａｔａｄｒｉｖｅ［２］

Ｒａｊａｎ［５］教授详细描述了材料信息学在材料科学与工程中
的应用（如图２）：基于数据挖掘技术的数学工具为跨尺
度的集成材料科学信息提供计算引擎；信息技术提供了

快速数据融合的手段，在长度和时间尺度上帮助探寻材

料的结构与性能关系；材料信息学工具以联系经典材料

学研究领域的信息技术为基础，将是材料研究领域内的

重要工具；具备科学选择和组织数据能力的数据仓库和

数据管理技术，将组成可靠的数据检索和管理系统；数

据挖据提供快速多元相关性分析；数据的科学可视化分

析是评估高维信息研究的关键领域；网络基础设施可以

加速信息共享、数据共享以及最重要的知识发现共享。

图２　材料信息学在材料科学与工程中的应用［５］

Ｆｉｇ．２　Ｔｈｅａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｓｏｆｍａｔｅｒｉａｌｓｉｎｆｏｒｍａｔｉｃｓｉｎｍａｔｅｒｉａｌ

ｓｃｉｅｎｃｅａｎｄｅｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ［５］

综上所述，材料信息学的含义可以归纳为材料科学

与工程领域的大数据分析，通过计算机技术对海量材料

数据进行数据挖掘和可视化分析，从中提取总结材料的
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成分－工艺－结构－性能关系，实现知识共享，有力促进
新材料新工艺的研发设计。

#

　材料信息学的研究领域

材料信息学的研究领域可以划分为３部分：数据产
生、数据管理和知识发现。现今采用组合材料科学、高

通量计算等新的研究方法产生了大量结构和性能数据，

需要科学的数据分析和数据挖掘方法才能揭示数据内部

隐藏的知识和规律。因此材料信息学的实质是材料集成

设计和材料数据库平台的搭建，以及材料领域的大数据

分析。通过高通量的材料计算，获得大量的材料理论数

据，结合材料的实验数据和工艺数据，构成材料的大数

据集，利用数据库技术进行管理、数据挖掘方法进行分

析和预测，总结新的知识，探寻决定材料结构－性能关系
的“基因”，促进新材料的快速发展。目前材料信息学的

主要研究领域集中在以下４个方面：
数据标准

目前存在大量数据形式不同的数据库，数据库之间的

数据传输和信息共享十分困难。统一的数据标准是数据库

之间实现数据共享的基础。因此材料信息学首要的任务是

材料信息标准化的制定，以便整合这些数据库为一体。国

际标准化组织（ＩＳＯ）制定了一系列“产品模型数据交互规范”
（ＳｔａｎｄａｒｄｆｏｒｔｈｅＥｘｃｈａｎｇｅｏｆＰｒｏｄｕｃｔＭｏｄｅｌＤａｔａ，ＳＴＥＰ，
ＩＳＯ１０３０３）标准，用以描述整个产品生命周期内的产品信息，
旨在实现产品数据的交换和共享。美国国家标准和技术研

究院（ＮａｔｉｏｎａｌＩｎｓｔｉｔｕｔｅｏｆＳｔａｎｄａｒｄａｎｄＴｅｃｈｎｏｌｏｇｙ，ＮＩＳＴ）基于
ＸＭＬ开发的ＭａｔＭＬ，是专为材料数据信息管理和交换的可
扩展标识语言。目前已经应用于ＭａｔＷｅｂ在线材料数据库的
数据导出和下载、ＧｒａｎｔａＤｅｓｉｇｎ的材料数据管理软件、通用
电气公司内部的数据交换等。

材料数据库

为了满足材料工作人员的不同需求，适应材料生产

和研究开发，经过良好的组织和管理汇总后的材料数据

库是非常必要的。按信息内容可以将材料数据库划分为

材料基础性能数据库和材料信息数据库：材料基础性能

数据库的数据主要包括材料的机械性能、晶体结构、热

力学动力学数据和物理性能（弹性常数、热导率、磁学性

能等），为材料设计提供基础数据；材料信息数据库则利

用先进的信息技术，从文献、互联网等各个渠道中提取

和管理材料数据，包括材料的生产工艺数据、性能数据

和服役性能等。

材料数据可视化

可视化是指将数据和信息通过一定的方法转化为大脑

易于分析和理解的视觉形式（曲线、图表、数据仪表盘等）。

基于材料数据的材料结构可视化信息的构建可以助力研究

人员从不同视觉维度分析和解释材料性能和材料结构之间

的关系。数据一旦可视化后，原先可能在本领域工作多年

的专家也很难察觉的内部特征和规律，将变得非常容易预

测和识别，这将极大地促进材料知识的发现和应用。

材料数据挖掘

对于工业不断提出的大量新材料需求，通过物理模

拟的方法分析成分、工艺和最终性能的影响规律是耗时

耗力的。数据挖掘方法以数据输入并分析预测产生模型

输出，可以利用其对材料大数据分析建模发现潜在的组

织性能影响规律，其典型流程如图３所示［６］。

图３　利用数据挖掘方法进行知识发现的流程［６］

Ｆｉｇ３　Ｔｈｅｋｎｏｗｌｅｄｇｅｄｉｓｃｏｖｅｒｙｐｒｏｃｅｓｓｂｙｄａｔａｍｉｎｉｎｇ［６］

$

　材料信息学在材料研究中的应用

图４展示了材料信息学在材料科学研究中的典型应

用流程［２］：通过实验、计算获得大量原始数据以不同

的数据格式存储在各类材料数据库中；材料工作人员可

以使用数据库里的数据进行初步的统计分析；为了建立

性能预测模型，需要了解数据的格式和意义，并在建模

前做必要的数据预处理以保证数据可靠性，包括删除或

适当处理数据噪点、异常点、缺失值、重复数据等；完

成数据预处理后采用监督式数据挖掘技术进行模型预

测：以正交验证等方法使用训练数据集评估模型的精

度，然后利用模型预测未知数据，发现知识和规律。除

了模型预测，用户也可以根据需要使用聚类和关联挖

掘。整个流程的应用对象包括实验学者、计算机和材料

信息学相关专业人员。材料信息学在整个流程中的应用

包括材料数据库的建立、集成数据库与模拟计算的材料

研发平台和材料数据的挖掘和分析，接下来的内容将分

别描述其在材料科学中的具体应用。
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图４　利用材料信息学进行知识发现的流程示意图［２］

Ｆｉｇ４　Ｔｈｅｋｎｏｗｌｅｄｇｅｄｉｓｃｏｖｅｒｙｗｏｒｋｆｌｏｗｂｙｍａｔｅｒｉａｌｓｉｎｆｏｒｍａｔｉｃｓ［２］

$
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　材料数据库
为了有效地管理和分析由组合实验产生的大量数据，

建立相应的材料数据库是十分有必要的。在材料基因组

计划中，材料数据库和集成计算材料工程（ＩＣＭＥ）以及材
料实验测试是材料研究的３大基本工具，其重要性不言
而喻。

４１１　材料数据库的建设情况
早期的数据库主要为离线数值型数据库，如 Ｇｒａｎｔａ

开发的ＣＭＳ和ＡＳＭ开发的“ＭａｔＤＢ”。随着Ｗｅｂ技术的
发展，数据库类型逐渐转变为在线数据库。目前著名的

在线材料数据库为美国的 ＭａｔＷｅｂ和日本的 ＭａｔＮａｖｉ。
ＭａｔＷｅｂ目前拥有超过１１５０００种材料的性能数据，涵盖
金属、塑料、陶瓷和化合物，数据主要源自制造商产品

检验，其余来源于数据手册或专业协会。ＭａｔＷｅｂ还具备
ＡＮＳＹＳ、ＳｏｌｉｄＷｏｒｋｓ等 ＣＡＤ／ＣＡＭ软件的数据输出的功
能。ＭａｔＮａｖｉ由日本国立材料科学研究院（ＮＩＭＳ）组建，
拥有９个基础性能数据库（计算相图、计算电子结构、中
子嬗变、扩散数据库等）、５个结构材料数据库（蠕变、
疲劳、腐蚀等）、４个工程应用数据库（金属材料、ＣＣＴ
曲线、材料风险信息平台）和５个数据应用系统，目前已
经有超过１４９个国家的１１万用户注册使用。目前中国较
为系统的在线数据库为国家材料科学数据共享网，该数

据库以北京科技大学为中心，汇集了全国３０余家科研单
位的数据，整合了超过６０万条各类材料科学数据。

在材料研究工作中，晶体结构数据库起到了良好的

助力作用。结合数据库的晶体结构数据，利用 Ｐｅｔｔｉｆｏｒ
Ｍａｐｓ对实验数据进行分类预测，是预测晶体结构最佳经

验方法之一。服务器位于德国的 ＦＩＺＫａｒｌｓｒｕｈｅ的无机晶
体结构数据库（ＩｎｏｒｇａｎｉｃＣｒｙｓｔａｌＳｔｒｕｃｔｕｒｅＤａｔａｂａｓｅ，ＩＣＳＤ）
拥有超过１８５０００条矿物、金属和其他无机固体化合物的
晶体结构数据（２０３２条元素单质、３４５８７条二元化合物、
６８０６４条三元化合物、６６８１７条四元及多元化合物）。剑
桥晶体学数据中心创建的剑桥结构数据库（Ｃａｍｂｒｉｄｇｅ
ＳｔｒｕｃｔｕｒａｌＤａｔａｂａｓｅ，ＣＳＤ），具有超过８００００条数据，主要
为小分子有机物和金属有机化合物晶体；皮尔森晶体结

构数据库具有２７４０００条数据，涵盖１５７５００种相的原子
坐标和占位参数，接近１７９００幅衍射花样，约２５５０００幅
计算相图；ＰａｕｌｉｎｇＦｉｌｅ无机材料数据库中收集了从１９００
年至今超过 ２１０００出版物中的数据，涵盖了晶体结构、
衍射、相图和物理性能，旨在创建集成数据挖掘以及其

他软件的材料设计平台。

近期出现了很多以ＩＣＳＤ数据库为基础的计算材料结
构和性能数据库：如 ＭａｔｅｒｉａｌｓＰｒｏｊｅｃｔ计划通过超级计算
集群计算所有材料的性能；以 ＤＦＴ为基础的材料计算数
据库ＡｕｔｏｍａｔｉｃＦｌｏｗ（ＡＦＬＯＷ）管理了超过８０万中化合物
的超过７２００万条性能数据，其重心为高通量计算；由高
通量密度泛函理论（ＨＴＤＦＴ）计算所得的材料热力学和结
构数据组成的ＯｐｅｎＱｕａｎｔｕｍＭａｔｅｒｉａｌｓＤａｔａｂａｓｅ（ＯＱＭＤ）数
据库，目前已经存储了超过２８万种各类化合物的计算数
据。这些以密度泛函理论为基础的计算材料性能数据库

的不断增长，体现了材料科学研究工作者对由数据驱动

的材料研发的兴趣和努力。

４１２　材料数据库的应用
通过对材料数据库进行数据挖掘发现知识，是现代
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材料研究的重要手段之一。Ｓｐａｒｋ等［７］采用数据挖掘和

机器学习算法在热电数据库中分析了成千上万的化合物

的热电性能，再结合了 ＤＦＴ计算，预测未知的三元相图
中的低热导率相。Ａｇｒａｗａｌ等［８］使用日本国立材料科学研

究院（ＮＩＭＳ）创建的 ＭａｔＮａｖｉ在线材料数据库建立了钢铁
疲劳强度的预测模型，结果显示神经网络、决策树和多

元多项式回归等先进的数据分析方法可以显著地提高预

测模型的精度：其 Ｒ２值≥０９７。Ｍｅｒｅｄｉｇ等［９］利用现有

的ＤＦＴ数据库中的计算结果，建立了经 ＤＦＴ数据（包括
结构信息）训练的正向模型预测材料性能（如形成能）。

模型建立后无需输入晶体结构信息即可预测新材料的形

成能，Ｒ２值超过０９。Ｔａｋａｈａｓｈｉ等［１０］利用密度泛函理论

中的ＧＰＡＷ（Ｇｒｉｄ－ＢａｓｅｄＰｒｏｊｅｃｔｏｒ－ＡｕｇｍｅｎｔｅｄＷａｖｅ）方法
建立材料数据库，预测金属间化合物的性能数据，目标

材料的数据不纳入机器学习的训练数据集，预测的点阵

常数和实验数据基本一致（如表１所示），说明采用第一
性原理计算结合机器学习预测材料的合成和设计是完全

可行的。

随着信息技术的发展，新的材料信息数据库将涵盖

材料基础性能数据库，并整合工艺数据、文献专利、各

国标准、专业图书和行业信息统一管理，利用数据挖掘

技术对材料数据库中的大量数据进行分析和预测，快速

发现新的知识和规律，是未来数据驱动材料研发的主要

研究领域。

表１　利用ＧＰＡＷ计算的数据库和机器学习对其它材料性能的预测

（括号内为实验数据）［１０］

Ｔａｂｌｅ１　ＭａｔｅｒｉａｌｓｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｐｒｅｄｉｃｔｅｄｂｙＧＰＡＷ ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎａｎｄ

ｍａｃｈｉｎｅｌｅａｒｎｉｎｇ（“（）”ａｒｅｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｄａｔａ）［１０］

Ｍａｔｅｒｉａｌｓ Ｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅ Ｌａｔｔｉｃｅｃｏｎｓｔａｎｔ Ｂｕｌｋｍｏｄｕｌｕｓ

ＦｅＡｌ ＢＣＣ ２．５～３．０（２．９１） １００～２００（１９７）

ＦｅＮｉ ＦＣＣ ３．０～３．５（３．５７） １００～２００（１５１）

ＦｅＴｉ ＢＣＣ ３．０～３．５（２．９８） １００～２００

ＣｕＺｎ ＢＣＣ ３．０～３．５（２．９５） １００～２００（１１０）

ＣｏＴｉ ＢＣＣ ３．０～３．５（３．００） １００～２００

ＭｇＡｇ ＢＣＣ ３．０～３．５（３．３１） ０～１００（８６）

ＳｃＡｌ ＢＣＣ ３．０～３．５（３．３９） ０～１００（６９）

$
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　材料集成设计平台
材料集成设计平台是以 ＭＧＩ为指导，集成材料数据

库、高通量材料计算、材料测试与表征，材料数据管理

和分析系统为一体的现代材料研发设计平台。Ｌｉｕ等［１１］

提出了材料计算和模拟的集成多尺度方法的框架图 （如

图５），集成了第一性原理、ＣＡＬＰＨＡＤ相图计算、相场
模拟和有限元分析４种主要的材料结构和性能的模拟计
算方法：通过原子尺度的第一性原理计算预测热力学性

质、晶格常数、以及单元、二元和三元化合物和固溶体的

动力学数据；ＣＡＬＰＨＡＤ方法建立热力学性质、晶格常数、

图５　材料计算和模拟的集成多尺度方法［１１］

Ｆｉｇ５　Ａｎｉｎｔｅｇｒａｔｅｄｍｕｌｔｉｓｃａｌｅａｐｐｒｏａｃｈｆｏｒｍａｔｅｒｉａｌｓｍｏｄｅｌｉｎｇａｎｄｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ［１１］
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多元体系动力学数据模型；利用多元相场方法在二维和

三维尺度上预测微观组织的演变规律；采用有限元分析

方法从模拟组织中计算材料的机械性能。通过进行从量

子力学到材料服役的跨尺度高通量的材料计算，获得大

规模、多源异构的材料数据，利用信息学方法进行材料

大数据分析，发现材料成分－工艺－组织－性能－服役之间
的定量关系 （决定材料性能的 “基因”），将大大加快新

材料的研发进度，摒弃传统 “试错法” （或炒菜法）的

材料设计方法，有效地缩短了材料的设计研发周期。

目前在建的材料集成设计平台有美国的ＡｕｔｏｍａｔｉｃＦｌｏｗ
（ＡＦＬＯＷ）和中国科学院计算机网络信息中心组建的Ｍａｔ
ｃｌｏｕｄ。ＡＦＬＯＷ［１２］是美国基于ＶＡＳＰ建立的高通量结构能量
计算平台，并集成了超过１５万行Ｃ＋＋代码的一系列软件工
具，其主要特征是完全并行式和多线程。ＡＦＬＯＷ实现了以
特定数据集或大的结构数据库为对象自动计算一系列可观

测量，同时只需很少的人力进行数据输入、计算运行和输

出数据整理。对于不需要高通量计算和建立数据库的用户，

ＡＦＬＯＷ还提供了结构分析和处理工具。Ｍａｔｃｌｏｕｄ［１３］是基于
材料基因组计划中的材料集成设计理念开发的设计平台，

目前支持ＣＡＳＴＥＰ软件，已经初步实现了与中国科学院超级
计算环境的集成、晶体结构计算模型的在线建立、高通量

计算作业的在线提交和监控、计算与数据自动传输等。此

外，源于剑桥大学的ＧｒａｎｔａＤｅｓｉｇｎ公司开发的ＧｒａｎｔａＭＩ实
现了企业材料数据实时并可溯源的存储、检索、应用、可

视化分析；ＭＩ∶Ｇａｔｅｗａｙ确保了本地数据库和ＣＡＤ／ＣＡＭ设
计软件之间的信息高速无误的传输。

　　中国的材智科技率先开展集成多尺度材料计算和材料
信息数据库的材料设计平台研究与开发工作。旗下的 “材

智云”产品作为材料基因组计划的技术支撑，拟整合材料

信息数据库、多尺度材料模拟云计算平台、材料测试平台

和第三方数据交易综合服务平台，旨在搭建材料行业公共

知识库和专业技术服务平台 （如图６）：其中材料信息数据
库整合了材料性能数据库 （全球６３个标准体系、２５万个金
属牌号、超过 １０００万条性能数据）、材料基础数据库
（３００００条晶体结构数据、３０００幅相图、５０００幅微观组织）、
各国专利 （约２０００万项），还有科技报告、行业资讯等海量
数据；各类模拟计算软件 （第一性原理、分子动力学、

ＣＡＬＰＨＡＤ方法、相场模拟等）支持用户输入数据或导入材
料基础数据，实现跨尺度材料模拟计算，快速获得各类计

算数据。“材智云”拟为用户提供快速准确的材料数据检

索、模拟计算和材料大数据分析等数据推动研发的一站式

服务 （如图７），可准确指导用户选材和产品市场分析，显
著加快用户材料研发进程并有效降低成本。

图６　集成材料设计平台—材智云

Ｆｉｇ６　Ｍａｔｃｌｏｕｄｓ，ｔｈｅｉｎｔｅｇｒａｔｅｄｍａｔｅｒｉａｌｓｄｅｓｉｇｎｐｌａｔｆｏｒｍ

图７　材智云结构功能示意图

Ｆｉｇ７　ＴｈｅｆｒａｍｅｗｏｒｋａｎｄｆｕｎｃｔｉｏｎｏｆＭａｔｃｌｏｕｄｓ
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　材料的数据挖掘
数据挖掘 （Ｋｎｏｗｌｅｄｇｅ－ＤｉｓｃｏｖｅｒｙｉｎＤａｔａｂａｓｅｓ，ＫＤＤ）

是使用特定的算法对大数据集进行搜索，提取数据库中

的知识的过程。该过程主要包括数据输入、数据预处理

（数据汇合、数据清洗、特征选择等）、数据挖掘和后处

理 （模式过滤、可视化等），最终得到有用的信息 （知

识）。服务于材料科学研究的数据挖掘主要是建立在对材

料性能和服役的理解基础之上的模式识别和模式预测。

模式识别是从分散的数据中发现相关性、趋势、簇类、

轨迹和异常现象的基础，模式预测的本质则是对材料物

理与化学的理解。在很多情况下数据挖掘和在工程材料

研究中的以结构－性能关系为中心类似。
４３１　材料研究中的数据挖掘技术

传统的数据挖掘技术主要有线性和非线性分析、回

归分析、因素分析和聚类分析，随着数据挖掘技术的飞

速发展，决策树理论 （ＤｅｃｉｓｉｏｎＴｒｅｅｓ）、人工神经网络
（ＡｒｔｉｆｉｃｉａｌＮｅｕｒａｌＮｅｔｗｏｒｋ，ＡＮＮ）等新的技术不断应用于
材料研究中。决策树是通过概率论的直观运用建立的树

形结构，其中每个内部节点代表一个属性上的测试，每

个分支代表一个测试输出，每个叶节点代表一种类别。

决策树是分类模型的非参数方法，不需要昂贵的计算，

非常容易理解。常用的决策树算法有 ＩＤ３、Ｃ４５、ＣＡＲＴ
等。Ｇｅｏｒｇｉｌａｋｉｓ等［１４］利用决策树方法为能源电力变压器

的缠绕材料选材，准确度达到９４％并且十分迅速。
人工神经网络 （ＡＮＮ）是模拟生物神经系统，由一

组相互连接的节点和有向链组成网络。每个节点代表一

种特定的输出函数，也就是激励函数 （ＡｃｔｉｖａｔｉｏｎＦｕｎｃ
ｔｉｏｎ），每两个节点间的连接都代表一个对于通过该连接
信号的加权值，称之为权重。ＡＮＮ的特点为［１５］：可以

用来近似任何目标函数，但需要选择合适的拓扑防止模

型的过拟合；可以处理冗余特征，冗余权值非常小；对

训练数集的噪声非常敏感；当隐藏节点数量巨大时，

ＡＮＮ的训练相当耗时，但测试分类非常快。Ｌｉｕ等［１６，１７］

通过人工神经网络方法成功预测了热轧 Ｃ－Ｍｎ钢的机械
性能，以及常规热轧和 ＴＭＣＰ工艺下 Ｃ－Ｍｎ钢和 ＨＳＬＡ
钢的组织演变。Ｗｕ等［１８］对 Ｃ－Ｍｎ钢的工业生产大数据
进行数据清洗后，采用贝叶斯正则神经网络建立了性能

预测模型，屈服强度和抗拉强度的预测准确度分别达到

９６６４％和９９１６％，预测值和测试值的绝对误差在±３０
ＭＰａ范围内，８５７１％的样本延伸率预测值和测试值之间
的绝对误差不超过±４％。

遗传算法 （ＧｅｎｅｔｉｃＡｌｇｏｒｉｔｈｍｓ）借鉴自然选择和生
物进化规律，是一种通过模拟 “适者生存”和遗传学生

物进化过程以搜索最优解的方法。它是计算机科学在人

工智能领域中用于寻找最优化的一种搜索启发式算法，

属于一种进化算法。遗传算法和传统搜索算法的不同点

在于：①遗传算法搜寻全局最优多峰函数的群体解，而
非单个解；②遗传算法可以处理无导数信息的非连续目
标函数；③遗传算法处理参数集的编码而非参数本身；

④遗传算法使用诸如选择、交叉和变异概率型算子，而
不是那些确定型算子。遗传算法常用于确定满足所需性

能的化合物和内部结构，以及确定化合物结构设计中的

堆垛顺序［１９］。

当系统中存在多种描述符描述的各种变量时，采用

统计方法对每一个描述符进行计算是非常昂贵费时且无

效率的，可以采用主成分分析法 （ＰｒｉｎｃｉｐａｌＣｏｍｐｏｎｅｎｔ
Ａｎａｌｙｓｉｓ，ＰＣＡ）解决这个问题［２０］。ＰＣＡ采用因素分析和
主坐标分析等技术，将具有高维属性的复杂数据集投影

至易于可视化的低维空间，使数据集中的描述符大幅减

少，从而使数据易于可视化、分类和预测。ＰＣＡ的运用
须建立在相关数据库的基础上，例如已知化合物的计算

能量或理论化合物的晶体结构。在常规多元法受限的情

况，例如观测值少于预测变量时，可以使用 ＰＬＳ（偏最
小二乘法）回归。ＰＬＳ回归可以用于选择合适的预测变
量和在经典线性回归前识别异常点。

４３２　数据挖掘方法在材料中的应用
数据挖掘方法很适合应用于晶体结构研究，因为晶

体结构数据是离散非连续的，因此非常适合采用数据挖

掘方法进行分析和预测。传统的ＰｅｔｔｉｆｏｒＭａｐｓ方法广泛地
应用于预测晶体结构，但也存在一定的局限：一次只能

应用于一种化合物，对数据很少的晶体结构预测十分困

难。为了克服传统方法的不足，研究人员使用数据挖掘

或机器学习技术分析计算和实验获得的数据并预测未知

的晶体结构。Ｍｏｒｇａｎ等［２１］提出了一种结合数据挖掘的

ＰｅｔｔｉｆｏｒＭａｐｓ方法：采用数据算法将晶体学数据库中的数
据变换为ＰｅｔｔｉｆｏｒＭａｐｓ，然后使用 ＰｅｔｔｉｆｏｒＭａｐｓ对未知的
晶体结构进行预测，通过交叉验证方法发现，Ｐｅｔｔｉｆｏｒ
Ｍａｐｓ预测ＡＢ和Ａ３Ｂ型化合物时生成的５种备选结构的
准确率为８６％，无未知结构的情况下准确率达到９５％。
Ｃｅｄｅｒ［２２］的团队采用数据挖掘建立了一个具有１１４维的
结构形成能空间，然后使用ＰＣＡ方法分析具有不同结构
的不同材料的ａｂ型从头能量之间的关系，设计了一个根
据已有信息预测未知晶体结构的贝叶斯算法。通过以上

的方法，他们能够使用数据挖掘技术从第一性原理计算

中获得的大量化合物的可能结果中筛选最可能的晶体

结构。

数据挖掘技术同样能够快速可靠的预测材料的组织、

性能和服役行为。Ｌｉｕ等［２３］以机器学习方法优化 Ｆｅ－Ｇａ
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合金的组织、提高其机械性能和磁致伸缩效应为例对这

个问题作出了回答。他们开发了由随机数据生成、特征

选择和分类算法组成的系统的框架，同时满足线性和非

线性属性约束的５个设计问题的实验表明，比起传统优
化方法，计算框架的平均耗时下降了８０％，并且所得结
果优于其他任何方法。另一方面，ＡＮＮ分类和回归树
（ＣＡＲＴ）在处理分类数据和数据缺失方面更有优势。
Ｓｉｎｈａ等［２４］采用多目标遗传算法设计Ｔｉ－Ｎｉ合金的工艺来
优化机械性能和形状恢复行为，成功的在形状回复率和

硬度及Ｈ／Ｅ比率之间建立了均衡关系；设计了以 ＡＮＮ
技术为基础的数据模型解释加工条件和性能之间的经验

关系，揭示了可恢复应变最大化情况下的不同工艺参数

的作用。

%

　材料信息学应用于材料研究中的问题

数据挖掘和信息技术方法给材料研究设计带来了新

的机遇，随着可用的材料数据的规模不断增加，将会孕

育不经传统实验分析而从数据中归纳科学原理和设计规

则的技术。目前阻碍材料信息学进一步应用的因素主要

如下。

（１）使用大数据资源时的问题的经验积累。正如大
量数据库和可用的数据不断产生，但能够从处理大数据

资源并提取出有用信息的用户仍然较少。而且，当无法

从某个数据库中获得所需数据时，向其他数据库请求数

据和从不同数据库中整合信息也很困难。计算数据和实

验数据吻合性也是个难点，因为实验进行时所引用的晶

体结构数据或其他数据已经无迹可寻。而使用计算数据

也相当棘手：研究人员必须充分理解分析方法的误差，

在某些情况下误差可能相当大并且即使相当有经验的专

家可能也无法准确估计。

（２）为晶体学等建立材料描述符。在过去几年这方
面取得了一定的成果，但目前仍没有关于描述晶体的描

述符的算法。这类描述符包括材料性质、限定条件、量

化的结构评价等。目前研究人员通过构图法向机器学习

算法描述晶体结构是非常困难的。

（３）对机器模型适当性和转移性的评估。这些评估
以性能导向为指标，如交叉验证。但是，产生具有误导

性的性能指标的原因是多方面的。交叉验证错误会受到

交叉验证类型、设计模型的选择和数据如何分解并拟合

的影响。掌握机器学习模型的精确度也是非常重要的，

因为具有最小交叉验证误差的模型同时也最复杂 （如神

经网络和随机森林），并且无法做出科学的预测。当与传

统的、可解释的模型和方法中提取的知识冲突时，材料

学家是否应该相信由费解的机器学习模型做出的预测，

还需进一步实践。

-

　结　语

材料信息学，其核心内容为材料的大数据分析，是

采用先进的数据挖掘方法从各种材料信息数据库中提取

知识和预测规律的研究方法。建立涵盖材料基础性能数

据库、产品生产工艺数据、文献专利、各国标准、科技

报告和行业信息统一管理的材料信息数据库，以及集成

从原子到宏观的跨尺度高通量材料模拟计算软件和材料

数据挖掘工具搭建的集成材料设计平台，将是未来材料

研发极其重要的工具。采用先进的数据挖掘方法对材料

信息数据库中的大数据进行分析和预测，帮助快速发现

材料成分－工艺－组织－性能－服役之间的定量关系，也就
是决定材料性能的 “基因”，摒弃传统的 “试错法”（或

炒菜法）的材料设计方法，将极大地加快新材料的研发

进度，达到缩短材料开发周期、降低材料研发成本的最

终目的。
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［１０］ ＴａｋａｈａｓｈｉＫ，ＴａｎａｋａＹ．ＣｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌＭａｔｅｒｉａｌｓＳｃｉｅｎｃｅ［Ｊ］，

２０１６，１１２：３６４－３６７．

［１１］ ＬｉｕＺＫ，ＣｈｅｎＬＱ，ＲａｇｈａｖａｎＰ，ｅｔａｌ．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＣｏｍｐｕｔｅｒ－Ａｉｄｅｄ

ＭａｔｅｒｉａｌｓＤｅｓｉｇｎ［Ｊ］，２００４，１１（２－３）：１８３－１９９．

［１２］ ＣｕｒｔａｒｏｌｏＳ，ＳｅｔｙａｗａｎＷ，ＨａｒｔＧＬＷ，ｅｔａｌ．ＣｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌＭａｔｅｒｉ

ａｌｓＳｃｉｅｎｃｅ［Ｊ］，２０１３，５８：２１８－２２６．

［１３］ ＷａｎｇＺｈｕｏ（王卓），ＹａｎｇＸｉａｏｙｕ（杨小渝），ＺｈｅｎｇＹｕｆｅｉ（郑宇

飞），ｅｔａｌ．ＣｈｉｎｅｓｅＳｃｉｅｎｃｅＢｕｌｌｅｔｉｎ（科学通报）［Ｊ］，２０１３（３５）：

３７３３－３７４２．

［１４］ ＧｅｏｒｇｉｌａｋｉｓＰＳ，ＧｉｏｕｌｅｋａｓＡＴ，ＳｏｕｆｌａｒｉｓＡＴ．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＭａｔｅｒｉａｌｓ

ＰｒｏｃｅｓｓｉｎｇＴｅｃｈｎｏｌｏｇｙ［Ｊ］，２００７，１８１（１）：２８１－２８５．

［１５］ ＴａｎＰａｎｇ－Ｎｉｎｇ．ＩｎｔｒｏｄｕｃｔｉｏｎｔｏＤａｔａＭｉｎｉｎｇ（数据挖掘导论：完整

版）［Ｍ］．ＴｒａｎｓｌａｔｅｄｂｙＦａｎＭｉｎｇａｎｄＦａｎＨｏｎｇｊｉａｎ（范 明，范
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宏建译）．Ｂｅｉｊｉｎｇ：ＰｅｏｐｌｅＰｏｓｔＰｒｅｓｓ，２０１１：１５０－１５６．

［１６］ ＬｉｕＺＹ，ＷａｎｇＷＤ，ＧａｏＷ．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＭａｔｅｒｉａｌｓＰｒｏｃｅｓｓｉｎｇＴｅｃｈ

ｎｏｌｏｇｙ［Ｊ］，１９９６，５７（３－４）：３３２－３３６．

［１７］ ＴａｎＷ，ＬｉｕＺＹ，ＤｉＷＵ，ｅｔａｌ．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＩｒｏｎ＆ＳｔｅｅｌＲｅｓｅａｒｃｈＩｎ

ｔｅｒｎａｔｉｏｎａｌ［Ｊ］，２００９，１６（２）：８０－８３．

［１８］ ＷｕＳＷ，ＺｈｏｕＸＧ，ＣａｏＧＭ，ｅｔａｌ．ＩｒｏｎａｎｄＳｔｅｅｌ［Ｊ］，２０１６，５１

（５）：８８－９４．

［１９］ ＫｕｌｋａｒｎｉＡＪ，ＫｒｉｓｈｎａｍｕｒｔｈｙＫ，ＤｅｓｈｍｕｋｈＳＰ，ｅｔａｌ．Ｍａｔｅｒｉａｌｓ

Ｓｃｉｅｎｃｅ＆ＥｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇＡ［Ｊ］，２００４，３７２（１－２）：２１３－２２０．

［２０］ ＫｒｉｓｈｎａＲａｊａｎ．ＭａｔｅｒｉａｌｓＴｏｄａｙ［Ｊ］，２００５，８（１０）：３８－４５．

［２１］ ＭｏｒｇａｎＤ，ＲｏｄｇｅｒｓＪ，ＣｅｄｅｒＧ．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃｓＣｏｎｄｅｎｓｅｄＭａｔｔｅｒ

［Ｊ］，２００３，１５（２５）：４３６１－４３６９．

［２２］ ＦｉｓｃｈｅｒＣＣ，ＴｉｂｂｅｔｔｓＫＪ，ＭｏｒｇａｎＤ，ｅｔａｌ．ＮａｔｕｒｅＭａｔｅｒｉａｌｓ［Ｊ］，

２００６，５（８）：６４１－６．

［２３］ ＬｉｕＲ，ＫｕｍａｒＡ，ＣｈｅｎＺ，ｅｔａｌ．ＳｃｉｅｎｔｉｆｉｃＲｅｐｏｒｔｓ［Ｊ］，２０１４，５．

［２４］ ＳｉｎｈａＡ，ＣｈａｔｔｏｐａｄｈｙａｙＰＰ，ＤａｔｔａＳ．Ｍａｔｅｒｉａｌｓ＆Ｄｅｓｉｇｎ［Ｊ］，

２０１２，４６：２２７－２３４．

（本文为本刊约稿，编辑　盖少飞）

０４１


