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摘　 要: 材料数据是材料基因组计划的三大核心工具之一ꎬ 近年来在国际上引起强烈关注ꎬ 美国、 日本等国相继资助了大型

数据库建设和数据分析的项目ꎮ 材料数据的准确性与完整性ꎬ 是数据分析与挖掘的根本保障ꎬ 并直接影响材料数据库的建设

以及材料数据价值的深度开发和应用ꎮ 材料大数据的特征主要表现在材料属性的高维以及属性间的复杂关联关系ꎬ 在材料数

据分析挖掘中应重视与材料领域知识的充分结合ꎬ 以及离群点分析上的学科特点及需求特殊性ꎮ 而材料数据相关的基础教

育ꎬ 尤其是在本科阶段数学与计算机相关基础课程的设置ꎬ 则成为今后材料数据成为材料创新发展手段的保障ꎮ 本文就材料

基因工程框架下材料数据长久发展进程中目前亟待重视和解决的问题加以讨论ꎮ
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1　 前　 言

数据在当今时代发展中的作用是不容置疑的ꎬ 由于

计算机和互联网技术的飞速发展ꎬ 数字化的信息以及数

据传输已经成为社会发展的基础ꎬ 而数据分析已成为国

家安全、 经济发展和风险分析等的重要手段ꎬ 曾有人预

言ꎬ 支撑数据传输的电力系统如果出现全球性的停电ꎬ
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将对人类造成毁灭性打击ꎮ
科学技术的发展决定了一个国家发展的加速度ꎮ 科

学数据包括人文与社会科学数据和自然科学数据两大不

同类别ꎬ 后者以其专业性强、 理论知识抽象复杂等特

点ꎬ 成为很小众的学科ꎬ 受众群体相对少数且集中ꎮ 国

家科技部科技基础条件平台中心自 ２１ 世纪初ꎬ 支持了

一批科学数据平台建设项目ꎬ 建设了地理、 天文、 生

物、 遥感、 医学、 材料等领域的数据库ꎬ 其中材料数据

库包括两大数据库ꎬ 即中国腐蚀与防护网和材料科学数

据共享网ꎮ 这些数据库成为各领域发展与应用的重大基

础资源ꎮ ２００９ 年发表在科学杂志上的«科学发现的第四

范式» [１]中提出ꎬ 数据科学是继理论分析、 计算模拟和

实验以外的第四种科学发现的范式ꎬ 将数据正式定义为

科学发现的新模式ꎮ
美国于 ２０１１ 年 ６ 月由总统发布了“先进制造伙伴计

划”ꎬ 该框架中最为重要的一部分是“材料基因组计划”
(Ｍａｔｅｒｉａｌｓ Ｇｅｎｏｍｅ Ｉｎｉｔｉａｔｉｖｅꎬ ＭＧＩ)ꎬ 受到全球的关注ꎮ
材料基因组计划ꎬ 在中国又被称作材料基因工程ꎬ 是以

计算模拟、 实验表征与数据作为三大工具(如图 １ 所

示)ꎬ 基于材料理论ꎬ 推动材料研发从试错法向以计算

为牵引的创新设计的转型ꎬ 以期达到加速材料研发进

程、 降低研发成本的目标ꎮ 材料基因组计划自发布后获

得了国内外材料领域专家学者们的高度关注ꎬ 美国资助

了 Ｍａｔｅｒｉａｌｓ Ｐｒｏｊｅｃｔ 等第一性原理计算相关的以电池材料

为代表的功能材料数据库[２] ꎬ 日本批复了材料信息学的

国家级项目“Ｍａｔｅｒｉａｌ Ｒｅｓｅａｒｃｈ ｏｎ ｉｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ ｉｎｔｅｇｒａｔｉｏｎ”
Ｉｎｉｔｉａｔｉｖｅ (Ｍｉ２ ｉ) [３] ꎬ 我国在过去的五年时间里展开了多

次高层次的讨论ꎬ 并推动形成了“十三五”期间科技部

等部门的国家重点研发项目的大力度支持ꎮ

图 １　 材料基因工程可以理解为构建在材料知识基础上的计算、

实验和数据三大工具的创新融合

Ｆｉｇ １　 Ｍａｔｅｒｉａｌｓ Ｇｅｎｏｍｅ Ｉｎｉｔｉａｔｉｖｅ ｉｓ ｔｈｅ ｉｎｎｏｖａｔｉｖｅ ｃｏｍｂｉｎａｔｉｏｎ ｏｆ

ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎꎬ ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｔｉｏｎ ａｎｄ ｄａｔａꎬ ｂａｓｅｄ ｏｎ ｔｈｅ

ｍａｔｅｒｉａｌｓ ｋｎｏｗｌｅｄｇｅ

目前ꎬ 材料基因工程被业界大多数学者认识是一种

新的方法论ꎮ 由于材料计算与实验表征ꎬ 早已经成为材

料研究的两大基本手段ꎬ 因此ꎬ 对于材料数据的研究ꎬ

被认为是材料基因工程研究的最具可能的亮点ꎮ 然而ꎬ
材料数据ꎬ 就数量而言ꎬ 尚未达到生物、 地理、 高能物

理等领域的大数据的数量规模ꎬ 但材料种类众多ꎬ 影响

因素错综复杂ꎬ 数据关系尚待明确和梳理ꎬ 本文拟对材

料数据的发展及存在的潜在问题进行较为深入的讨论ꎬ
以期进一步明晰材料基因组计划在材料研发创新思维的

实施上的行动方案ꎮ
根据材料数据的来源ꎬ 可分为计算数据、 实验数据

和生产数据等 ３ 类ꎬ 数据经过收集整合并存储于数据

库、 数据仓库及云存储ꎬ 并进一步用于数据的应用服务

和深加工ꎬ 其逻辑关系如图 ２ 所示ꎮ 本文重点讨论材料

数据及其在应用中的关键点或易被忽略之处ꎮ

图 ２　 材料数据及其应用的逻辑关系

Ｆｉｇ ２　 Ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎ ｂｅｔｗｅｅｎ ｍａｔｅｒｉａｌｓ ｄａｔａ ａｎｄ ａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎ

2　 材料数据的质量

2 1　 数据的准确性

数据的质量是决定数据库及其应用的根本要素ꎮ
目前ꎬ 大部分材料数据是从公开发表的文章、 手册

等收集得来ꎬ 包括已商业化的无机材料晶体结构数据库

(Ｉｎｏｒｇａｎｉｃ Ｃｒｙｓｔａｌ Ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ Ｄａｔａｂａｓｅꎬ ＩＣＳＤ)与 Ｐａｕｌｉｎｇ ｆｉｌｅ
等ꎮ 尽管正在开展的高通量计算与高通量制备表征的研

究在今后会产生自动化流程数据ꎬ 在今后相当长的一段

时间里ꎬ 收集数据仍是数据来源主流ꎮ 这就对数据收集

者和数据库的管理提出了很高的要求ꎮ
数据的数值超过可能的取值范围或不合理的数值等明

显错误ꎬ 通过数据库建设时对数据的规范性约束ꎬ 在存储

等环节可以被计算机自动识别发现ꎮ 然而由于数据录入人

员的疏忽等原因造成的数值的非明显错误ꎬ 对于存有大量

数据的数据集ꎬ 管理者和使用者是难以发现的ꎬ 至今国际

上尚无明确的方法或技术能够对材料数据库中大量数据的

准确性进行逐一把关或验证ꎬ 而此类数据的存在ꎬ 对今后

的数据分析与挖掘的准确性的影响不容忽视ꎮ
因此ꎬ 数据规范的建设ꎬ 对于不同材料的数据的整

合是关键而有效的ꎬ 同时ꎬ 数据生产者和收集人的知识

水平和工作态度是数据库质量的保证ꎮ 今后ꎬ 数据采集

２０４
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的自动化操作ꎬ 可能成为解决问题的手段之一ꎬ 但由于

目前实验数据的完整采集ꎬ 生产环节数据记录的人工介

入ꎬ 以及计算的跨尺度需要等现状或问题ꎬ 可知数据采

集的自动化过程尚需时日ꎮ
2 2　 数据的完整性

数据的完整性指的是一条数据包含的信息的完

整性ꎮ
材料基因工程的新材料设计、 现有材料性能提升以

及新工艺的优化ꎬ 对材料信息完整性的需求是不同的ꎮ
如以选材和材料替代为目的的数据需求ꎬ 材料的成分与

性能数据是核心ꎬ 数据来源的可靠性可以成为评价数据

质量的有效标准ꎮ 而以发现新材料为目的的数据需求ꎬ
则对材料数据的内容的完整性提出了更高要求ꎬ 仅仅有

成分与性能数据是远远不够的ꎬ 需包括计算的边界条件

和初始条件、 模型、 算法等ꎬ 实验工艺及其详细参数ꎬ
表征方法及设备的基本参数指标等ꎮ 我们基于国家材料

科学数据共享网的建设经验与教训ꎬ 制定了«材料数据

提交规范»(草案) [４] ꎬ 对计算数据、 实验数据和生产数

据所应包括的内容提出了通用格式规范ꎮ
数据的完整性与数据的准确性相辅相成ꎬ 信息缺失

的不完整数据在数据清洗中将被过滤掉ꎮ 一条数据ꎬ 如

果出现信息缺失ꎬ 那么该条数据的质量是不够好的ꎬ 如

果关键内容缺失ꎬ 那么该数据的质量将被视为不合格

的ꎮ 只有信息完整ꎬ 对数据准确性的评价ꎬ 以及重复性

验证才有可能ꎬ 正如在众多领域的实验研究中形成的共

识ꎬ 即实验结果如果不能被重复出来ꎬ 往往结果被质

疑ꎬ 甚至被认为是错误或无效的ꎮ
2 3　 数据的数量与科学覆盖面

大数据的概念在当今时代已是耳熟能详的术语了ꎮ
对于材料数据ꎬ 其产生途径难以形成测绘卫星或正负离

子对撞机产生数据的规模ꎬ 在数据量上难以同高能物理

等领域的数据量相提并论ꎬ 但材料数据间关联关系的复

杂性是材料数据能够被称之为大数据的核心ꎬ 同时 ＭＧＩ
强调的高通量计算与高通量实验的发展与应用ꎬ 将成为

材料数据量快速增长的途径之一ꎮ 梅宏院士曾指出ꎬ 真

正的大数据应该体现在多源数据的融合ꎬ 绝不仅仅是数

据 的 “ 海 量 ” [５] ꎮ 数 据 融 合 与 数 据 仓 库 ( Ｄａｔａ
Ｗａｒｅｈｏｕｓｅ)、 数据一体化(Ｄａｔａ Ｉｎｔｅｇｒａｔｉｏｎ)不同ꎮ 它的

目的不是将一个企业(Ｅｎｔｅｒｐｒｉｓｅ)或组织的所有数据集

中在一起并标准化而产生唯一的真相(Ｓｉｎｇｌｅ Ｔｒｕｔｈ)ꎮ 它

是以产生决策智能为目标将多种数据源中的相关数据提

取、 融合、 梳理整合成一个分析数据集[６] ꎮ
除了数据量ꎬ 材料数据的覆盖面及其科学性和系统

性是影响材料数据分析处理质量但常常为人们忽略的因

素ꎮ 因为如果数据大量集中在某些方面ꎬ 则会造成盲人

摸象的现象ꎬ 导致分析结果的偏差和应用上的误导ꎮ 而

数据的科学性和系统性ꎬ 往往是领域专家才能给出的正

确定义和范畴ꎬ 单纯的数据专家是难以胜任的ꎬ 因此ꎬ
在材料领域ꎬ 同其他自然科学领域一样ꎬ 领域专家与数

据专家的紧密合作ꎬ 是促进数据成为科学发现第四范式

的基础要素ꎮ
综上ꎬ 材料数据的质量是数据应用的基础与根本保

证ꎬ 直接影响数据共享、 知识应用及价值提取ꎬ 其关系

如图 ３ 所示ꎮ

3　 数据分析挖掘的质量

数据分析与挖掘的质量受材料数据质量的影响ꎬ 并

直接影响数据的应用(图 ３)ꎮ 例如基于计算数据的分

析ꎬ 众所周知ꎬ 计算往往是对真实环境进行了简化或特

定理想条件下获得的ꎬ 如果分析方法或模型选取不当ꎬ
数据分析时势必造成误差的累积ꎬ 导致数据分析的结果

难以令人信服ꎮ 因此ꎬ 同计算结果需要实验验证的作用

图 ３　 数据质量与数据存储及数据挖掘质量的关系

Ｆｉｇ ３　 Ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎ ａｍｏｎｇ ｔｈｅ ｄａｔａ ｑｕａｌｉｔｙꎬ ｄａｔａ ｓｔｏｒａｇｅ ａｎｄ ｑｕａｌｉｔｙ ｏｆ ｍａｔｅｒｉａｌ ｄａｔａ ｍｉｎｉｎｇ
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相同ꎬ 材料数据分析挖掘结果的实验验证ꎬ 是今后数据

分析人员的工作重点之一ꎮ
3 1　 数据分析挖掘与材料知识的融合

当数据分析与挖掘方法应用于材料科学领域时ꎬ 只

有基于材料科学的基础知识、 自身特点以及发展规律的

数据分析与挖掘ꎬ 才有可能得出有价值的结果ꎮ 材料数

据的分析早在 ２０ 世纪就已经应用在不同材料研发上了ꎬ
但数据量较小ꎬ 多数来源于实验室自产数据ꎮ

在大数据时代ꎬ 材料数据量的绝对数值相对较小ꎬ
但数据间的复杂关系的融入使得在分析和处理过程中需

要更多的专业人员的介入ꎬ 并将相应的关系在分析模型

和算法中体现出来[６] ꎮ 在 ＭＧＩ 高通量计算上ꎬ Ｇｅｒｂｒａｎｄ
Ｃｅｄａｒ 教授[７ꎬ８] 带领团队构建了 Ｍａｔｅｒｉａｌ ｐｒｏｊｅｃｔ 数据库ꎬ
用于电池材料设计ꎬ 并取得了显著成果ꎬ 已发现几种性

能优异的成分ꎮ Ｓｔｅｆａｎｏ Ｃｕｒｔａｒｏｌｏ 等[９ꎬ１０] 构建了 Ａｆｌｏｗ 数

据库ꎬ 并以特征值(ｄｅｓｃｒｉｐｔｏｒ)作为筛选的依据ꎬ 目前ꎬ
研究中所用的特征值基本是单一参数ꎬ 而基于多参数组

合的特征值的数据分析将是今后研究的方向之一ꎮ 跨尺

度计算是 ＭＧＩ 架构下材料计算的研究方向之一ꎬ 在材

料制备过程中ꎬ 单一工序的参数优化难以获得系统最终

性能的最优ꎬ 而数据分析与挖掘ꎬ 是目前研究者正在尝

试的实现跨尺度计算和实验过程的系统优化的手段与技

术ꎮ Ａｇｒａｗａｌ Ａ 等[１１]基于日本国家材料研究所(ＮＩＭＳ)的
数据研究金属材料的高温疲劳性能ꎬ 用成分和工艺的数

据ꎬ 采用多项技术来预测钢的疲劳性能ꎬ 发现采用神经

网络、 决策树以及多元多项式回归等技术可以得到较为

理想的预测精度ꎮ Ｓｉｎｇｈ Ｓ 等[１２] 利用人工神经网络与贝

叶斯算法等方法ꎬ 实现了对钢的工艺过程的参数优化和

成分对最终性能的作用规律的揭示ꎮ Ｊａｅ Ｈｏｏｎ Ｊｅｏｎｇ
等[１３]采用降维和线性回归技术确定了材料成分、 中间

阶段性能和最终性能间的相关关系ꎮ
然而对数据含义的理解不足ꎬ 或数据集选取不当ꎬ

可能会导致不符合材料科学规律的结果出现ꎮ 例如

Ａｇｒａｗａｌ Ａ 等[１１]对不同影响因素的重要性分析时得到的

一个结论是回火温度的重要性高于固溶处理温度ꎬ 显然

这与材料知识相悖ꎬ 分析其原因在于ꎬ 回火温度较固溶

温度的波动大ꎬ 而作者选择了几种不同材料的数据ꎬ 回

火处理可能是低温、 中温或者高温回火ꎬ 回火温度相差

可达几百度ꎮ
因此ꎬ 作为材料数据的分析挖掘的第一步ꎬ 依据材

料基本知识对数据集进行初步认识和预处理ꎬ 是保证分

析质量的主要步骤ꎮ
3 2　 离群点的分析

离群点是指在数值上远离数值的一般水平的极端大

值和极端小值ꎬ 也称为歧异值ꎬ 由于离群值跳跃度比较

大ꎬ 会直接影响分析模型的拟合精度ꎬ 因此常被认为是

坏的数据而在数据清洗中丢弃ꎮ 然而ꎬ 材料科学与工程

的研究与应用发展到今天的水平ꎬ 从数据中寻找主流已

经难于满足向国际一流水平前进的需求了ꎬ 而在一些关

键点上发现问题并形成突破往往是当前的思路ꎬ 如对最

低值的分析ꎬ 可以发现问题存在和影响规律、 作用机理

等ꎮ Ｐａｕｌ Ｒａｃｃｕｇｌｉａ 等[１４]从失败的实验数据中发现了规

律ꎬ 就充分证实了这一点ꎮ 在材料学科中ꎬ 关键点往往

存在于一些离群点上ꎬ 在微观组织的图像分析上尤为明

显ꎬ 即在相界、 晶界和界面等处ꎬ 在数据分析中为简化

起见ꎬ 如果直接用一条简单曲线代替ꎬ 使原有界面上的

信息都丢失了[１５] ꎮ 可见ꎬ 离群点分析ꎬ 在材料大数据

的分析中显得尤为重要ꎬ 可能成为服务于材料优化设计

的有效手段ꎮ

4　 MGI 的基础教育

ＭＧＩ 作为 ＩＴ 和互联网技术发展下的新的材料研究

方法论ꎬ 具有典型交叉学科的发展特点ꎮ ＭＧＩ 对材料计

算与实验表征的融合提出了更高的要求ꎬ 而两者在新材

料设计开发的时效性的需求下形成的高通量技术ꎬ 以及

钢铁等材料生产中设备的数据自动采集功能ꎬ 则将数据

科学引入材料研究和生产中ꎬ 引导材料研究人员以一种

全新的方法来开展研究ꎮ 可见ꎬ ＭＧＩ 要求计算、 实验与

数据三者融合ꎬ 对材料工作者的能力要求显著提高ꎬ 沿

用原有的教育教学方案已经不能满足 ＭＧＩ 实施的需求ꎮ
因此应从本科生教学入手ꎬ 开展相关专业课程的建设ꎬ
尤其是数据及其分析处理的知识ꎮ 因为相比材料计算和

实验ꎬ 数据分析与挖掘是一个全新的课程ꎬ 尤其对于材

料制备加工ꎬ 将材料成分、 组织与复杂工艺相结合ꎬ 研

究变得很复杂ꎬ 仅凭对单一参数的优化ꎬ 无法获得最终

性能与工艺的最优方案ꎬ 而基于数据的分析可以考虑多

个参数的作用ꎬ 形成一个全局性的解决思路ꎮ
在课程的设置上ꎬ 加入数据分析与挖掘的内容ꎬ 不

仅要考虑数据处理技术ꎬ 而且需要这些技术在材料或相

关科学中应用的示例ꎬ 使之真正成为一门数据挖掘技术

在材料科学中的应用课程ꎮ 同时因为数据分析与挖掘技

术大量涉及计算机和数学等方面的知识ꎬ 相应地在这些

基础课程的学习过程中需要加大难度ꎮ
在授课教师的选拔和教师队伍的建设上ꎬ 需要一支

具有交叉学科知识、 勇于创新精神、 肯于和善于不断学

习新知识新技术的人才队伍ꎮ 不同于金属结构材料计算

中多尺度计算的跨层次的要求ꎬ 也不同于功能材料的第

一性原理计算结果的单一参数作为判据的筛选ꎬ 材料数
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据的分析与挖掘作为一门相对独立的方向时ꎬ 由于数据

的生产途径和代表的含义不同ꎬ 其研究内容覆盖了几乎

材料研究的所有内容ꎬ 即成分、 工艺、 组织、 性能及服

役等材料五要素间的复杂关系和交互影响ꎮ
因此ꎬ 作为一个全新的材料研究方法论ꎬ 材料基因

工程的基础教育开展的难度是不容忽视的ꎬ 但其意义重

大ꎬ 关乎材料创新发展的步伐ꎮ 抓住信息时代的机遇ꎬ
培养能够满足时代需求的材料人才ꎬ 是材料基因工程得

以长期发展的关键基础设施ꎮ

5　 存在的问题与展望

材料基因组计划与大数据计划在美国的相继提出ꎬ
催生了中国的材料基因工程热ꎬ 继而出现材料数据热ꎬ
使材料数据的发展获得了新生ꎮ 然而ꎬ 对于材料数据的

理解和材料大数据的理解ꎬ 仍处于初级阶段ꎬ 甚至对于

数据的整合和数据库的建设ꎬ 仍理解为一件很简单的

事ꎬ 使得在材料数据库的建设初期ꎬ 就出现因材料专家

对数据库专家的过高且不现实的要求而导致工作进程推

动缓慢的情况ꎮ 因此ꎬ 个人观点认为ꎬ 对材料数据存在

虚热ꎬ 需要等待降温后留下的一批真正热爱材料数据的

人ꎬ 将材料数据扎实而稳步地开展下去ꎮ
材料数据的整合是数据挖掘的基础ꎬ 而挖掘是数据

储备后的延伸工作ꎮ 目前数据分析与挖掘技术在应用于

材料科学领域时ꎬ 需要与材料理论知识以及现有发展成

果相结合ꎬ 在方法选择和建模等步骤中都要将材料已有

成果抽象化进行考虑ꎮ 这就需要材料学科专业人员的大

量介入和对数据分析处理的知识储备ꎮ 然而ꎬ 由于目前

基础教育尚未跟进数据时代的发展ꎬ 导致一个较为普遍

的情况是材料与数据分析人员的需求无法对接ꎬ 材料专

业人员在数据分析上的知识匮乏导致双方的协同难以尽

快推进ꎮ
材料数据的发展不是孤立的ꎮ 数据来源于材料计算

模拟和实验表征ꎬ 本身被赋予了材料的含义及其与其他

知识与数据的复杂关系ꎬ 材料数据最终将成为材料知识

的载体ꎬ 成为新材料发现和发展的基础和手段ꎮ 以需求

出发的材料知识的抽象化和数字化可能成为今后的发展

趋势之一ꎮ

6　 结　 语

依托于大量材料数据库资源和不断激增的数据ꎬ 对

材料数据的研究和分析挖掘正在成为新的材料研发模

式ꎮ 包括数据准确性和完整性的材料数据质量ꎬ 以及基

于对材料知识充分理解的材料数据的分析挖掘的质量ꎬ
是决定材料数据作为研发新模式的发展进程的关键ꎮ 材

料数据分析挖掘要求材料知识与计算机和数学知识的高

度融合ꎬ 从本科生的基础教育抓起ꎬ 才能保证新的研发

模式的充分应用和可持续发展ꎮ
致　 谢　 　 本研究得到了国家科技部科技基础条件

平台建设项目“材料科学数据共享网”(２００５ＤＫＡ３２８００)、
国家高技术研究发展计划( “ ８６３”计划) “基于材料基

因工程的高性能材料设计、 制备与表征技术” (２０１５
ＡＡ０３４２０１)、 国家重点研发计划项目“材料基因工程专用

数据库和材料大数据技术” (２０１６ＹＦＢ０７００５０３)ꎬ 北京市

科技计划项目(Ｄ１６１１０３００２４００００)以及美国肯纳金属有

限公司的支持ꎮ
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[８]　 Ｒｉｃｈａｒｄｓ Ｗ Ｄꎬ Ｔｓｕｊｉｍｕｒａ Ｔꎬ Ｍｉａｒａ Ｌ Ｊꎬ ｅｔ ａｌ. Ｎａｔｕｒｅ Ｃｏｍｍｕｎｉｃａｔｉｏｎｓ

[Ｊ]ꎬ ２０１６ꎬ ７: １１００９.

[９]　 Ｃｕｒｔａｒｏｌｏ Ｓꎬ Ｈａｒｔ Ｇ Ｌꎬ Ｎａｒｄｅｌｌｉ Ｍ Ｂꎬ ｅｔ ａｌ. Ｎａｔ Ｍａｔｅｒ[Ｊ]ꎬ ２０１３(１２):

１９１－２０１.

[１０] Ｐｅｒｉｍ Ｅꎬ Ｌｅｅ Ｄꎬ Ｌｉｕ Ｙꎬ ｅｔ ａｌ. Ｎａｔ Ｃｏｍｍｕｎ[Ｊ]ꎬ ２０１６ꎬ ７: １２３１５.

[１１] Ａｇｒａｗａｌ Ａꎬ Ｄｅｓｈｐａｎｄｅ Ｐ Ｄꎬ Ｃｅｃｅｎ Ａꎬ ｅｔ ａｌ. Ｉｎｔｅｇｒａｔｉｎｇ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ ａｎｄ

Ｍａｎｕｆａｃｔｕｒｉｎｇ Ｉｎｎｏｖａｔｉｏｎ[Ｊ]ꎬ ２０１４ꎬ ３: ８－２６.

[１２] Ｓｉｎｇｈ Ｓꎬ Ｂｈａｄｅｓｈｉａ Ｈꎬ ＭａｃＫａｙ Ｄꎬ ｅｔ ａｌ. Ｉｒｏｎｍａｋ Ｓｔｅｅｌｍａｋ[Ｊ]ꎬ １９９８

(２５): ３５５－３６５.

[１３] Ｊｅｏｎｇ Ｊ Ｈꎬ Ｒｙｕ Ｓ Ｋꎬ Ｐａｒｋ Ｓ Ｊꎬ ｅｔ ａｌ. Ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ Ｓｃｉｅｎｃｅ

[Ｊ]ꎬ ２０１５(１００): ２１－３０.

[１４] Ｒａｃｃｕｇｌｉａ Ｐꎬ Ｅｌｂｅｒｔ Ｋ Ｃꎬ Ａｄｌｅｒ Ｐ Ｄ Ｆꎬ ｅｔ ａｌ. Ｎａｔｕｒｅ[ Ｊ]ꎬ ２０１６

(５３３): ７３－７７.

[１５] Ｒａｊａｎ Ｋ. Ｉｎｆｏｒｍａｔｉｃｓ ｆｏｒ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ Ｓｃｉｅｎｃｅ ａｎｄ Ｅｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ [Ｍ].

Ｅｌｓｅｖｉｅｒ Ｉｎｃ ꎬ ２０１３: ２１－２３.

(编辑　 惠　 琼)
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