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材料基因组技术前沿进展 

向  勇，闫宗楷，朱焱麟，张晓琨  
(电子科技大学能源科学与工程学院  成都  611731) 

 
【摘要】材料基因组技术是近年来兴起的材料研究新理念和新方法，是当今世界材料科学与工程领域的最前沿。材料基

因组技术的实质是通过融合高通量材料计算设计、高通量材料实验和材料数据库三大组成要素，构建材料设计研发的协同创

新网络，加速新材料从发现到应用的全过程。其中，高通量材料实验经过20多年的发展，目前已面向多种形态材料和多种服

役性能形成了一系列成功案例，高通量材料计算模拟和材料数据库近几年也取得了较大进展。该文简要回顾了材料基因组技

术的主要内容和发展历程，总结了具有代表性的高通量实验技术，以及高通量材料计算和材料数据库的应用案例，并介绍了

电子科技大学在材料基因组技术方向取得的成果和工作基础，希望可以为我校在该领域的进一步发展规划和“一校一带”战

略提供一定的参考。 
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Abstract  Materials genome is an emerging technology to accelerate materials discovery, development, and 

deployment. In the past two decades, high-throughput materials experimentation tools have been developed and 
applied successfully to the discovery of a number of materials, ranging from advanced catalysts, dielectrics, 
electrodes, to high-temperature alloys. Materials  computation and database technologies have also made 
remarkable progresses, particularly represented by the integrated computational materials engineering (ICME) 
developed in the past decade. Materials genome research integrates high-throughput computation and simulation, 
high-throughput experimentation, and materials database, throughout the materials discovery-to-deployment 
process, targeting to cut the materials development time and cost significantly. This review, is trying to give a brief 
and comprehensive introduction to materials genome technologies, with emphasis on high-throughput materials 
experimentation, as well as applications of materials computation and database. University of Electronics Science 
and Technology of China is one of the most active institutes in China in the filed of materials genome research, and 
some progresses are also highlighted in this review. 
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纵观人类历史，材料科学的变革往往带来文明

进程的跨越式进步。材料科学是一门以实验为基础

的系统科学。传统材料科学研究主要依赖“试错”

实验方法，按照“提出假设-实验验证”的方式顺序

迭代，不断逼近目标材料，这种方法耗时费力，通

常一种新材料从研发到应用需要10～20年[1]，已无

法满足工业快速发展对新材料的需求，急需通过变

革研究方法推进材料科学的加速发展。 
材料基因组技术是近年来兴起的材料研究新方

法和新理念，是材料科学研究方法的一次革命与飞

跃，是当今世界材料科学与工程领域的 前沿。其

灵魂是通过“多学科融合”实现“高通量材料设计

与试验”，其核心目标在于通过“高通量计算、实验

和大数据分析”技术加速材料“发现-研发-生产-

应用”全过程，缩短材料研发周期，降低材料研发成

本，引发新材料领域的科技创新和商业模式的变革[2]。 
材料基因组技术包括高通量材料计算模拟、高

通量材料实验和材料数据库三大组成要素；其中材

料计算模拟是实现“材料按需设计”的基础，可以

帮助缩小高通量材料实验范围，提供实验理论依据；
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高通量材料实验起着承上启下的角色，既可以为材

料模拟计算提供海量的基础数据和实验验证，也可

以充实材料数据库，并为材料信息学提供分析素材，

同时还可以针对具体应用需求，直接快速筛选目标

材料[3]；材料数据库可以为材料计算模拟提供计算

基础数据，为高通量材料实验提供实验设计的依据，

同时计算和实验所得的材料数据亦可以丰富材料数

据库的建设。本文基于作者及合作者前期在《科技

导报》撰写的材料基因组技术相关综述[3-5]，简要回

顾材料基因组技术的发展历程，重点总结了材料基

因组技术的进展，并介绍我校在材料基因组技术方

向取得的工作基础和未来发展趋势。 

1  材料基因组技术的发展历程 
1965年，文献[6]首次采用成分梯度分布技术一

次实验快速完成三元合金相图的制备，由于基片表

面薄膜分布不均匀，造成三元相图各成分化学配比

和物相结构与传统方法所制备相图有所偏差，但该

工作首次提出的“多样品”的实验思想，是高通量

组合材料实验技术的雏形。随后，文献[7-9]采用连

续成分分布的材料制备技术分别研究了Au/SiO2中

Au含量对电阻率的影响、晶粒尺寸对过渡金属合金

超导体的影响和Gd3Fe5O12材料体系等科学问题。

1970年，文献[10]采用多成分拼接靶共溅射方法对二

元和三元成分连续分布的超导材料进行了筛选。上

述方法可以快速和系统地完成二元或三元材料体系

性能研究，但由于受计算机技术和表征技术分辨率

等支撑性技术水平的限制，此后该方法只被少数材

料学家所尝试，并未得到广泛推广[11]。 
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图1  材料基因组技术发展历程[3] 

20世纪80年代，生物化学和制药工业在药物、

催化剂等有机物的研发中引入组合化学方法，极大

地提高了相关化合物的研发效率，在前驱体样品产

出效率提升825倍的前提下，每个前驱体成本降低了

625倍[12]。 
20世纪90年代，集成电路技术有了较大发展，

受组合化学和生命科学“基因芯片”等技术的影响，

美国劳伦斯伯克利国家实验室重新将“多样品组合”

思想引入材料研究，发展了一套基于掩模镀膜的高

通量组合材料实验技术，并很快在巨磁阻材料[13]、

超导材料[14]、荧光材料[15]、介电/铁电材料[16]等新材

料领域取得了一系列成果，引起了材料科学界的高

度重视。随着高通量组合材料实验技术逐渐被材料

科学工业领域接受和应用，产生了一系列涵盖薄膜、

液体、块体、粉末等不同材料形态的新材料高通量

研发-商业应用案例。如美国Intematix公司应用高通

量技术成功开发出突破日本Nichia公司专利封锁的

应用于固态发光器件的荧光材料[17]，通用电气公司

(GE)找到了高性能的高温合金材料[18]等。 
2000年以后，亚申科技研发中心(上海)有限公

司[19]、美国Intermolecular[20]和宁波英飞迈材料科技

有限公司[21]等专门提供商业化的高通量组合材料实
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验仪器设备与高通量组合材料实验研发服务的公司

诞生，将高通量组合材料技术由实验室推向商业化。 
2011年6月，美国奥巴马政府启动“材料基因组

计划”(MGI)[22]，旨在通过融合发展高通量计算、

高通量材料实验、材料数据库等三大技术加速新材

料的研发和应用，在短期内将材料从发现、制造、

到应用的速度至少提高一倍，成本至少降低一半，

保持并强化美国的高科技在全球的绝对优势地位。

其中，“材料基因组”一词借用了“人类基因组”的

概念[23]，如图2所示。“人类基因组”技术是通过高

通量测序装置对生物基因芯片上的几十万到几百万

条DNA分子进行并行快速序列测定，并将结果储存在 

生物基因大数据库中，通过进一步的数据分析和计

算解析生命密码；与此类似，“材料基因组技术”也

是通过高通量实验装置对组合材料芯片上的10～
106个样品单元进行高通量表征，并将所获得的材料

性能数据储存在数据库中，通过数据挖掘等技术得

到材料“成分-结构-性能”的构效映射关系， 终

改变传统材料研究方法，加速材料研发进程。类比

“生物基因芯片”，“材料基因芯片”[24]能够快速测

定组成材料的原子、分子的种类和比例及其组成方

式，并表征其结构和功能特性，用以构建材料基因

数据库，寻找材料科学规律，筛选高性能新材料。 
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图2  材料基因组技术与人类基因组技术对比[22]

2  高通量材料实验技术进展 

经过20多年的发展，高通量组合材料实验技术

已取得较大进展，目前已形成覆盖薄膜[25-35]、块

体[36-38]、粉体[39-40]等多种材料形态高通量制备和满

足热学[41-42]、电学[43]、光学[44]、电磁学[45]、电化学
[46]、物相[47]等各类材料性能高通量表征的完整实验

技术体系。尤其是近年来，随着电子信息技术的发

展，一批具有更高实验通量、更快实验速度和更高

时/空分辨率的制备与表征装备得到发展，并在催化

剂[48-58]、半导体[59-65]和合金[66-70]等领域取得较好示

范验证。 

2.1  高通量制备技术 

高通量组合材料样品按照维度从低到高可分为

粉体材料、薄膜材料和块体材料，其制备过程通常

可概括为“组合”和“成相”两步[71]，其中前者实

现了高通量样品的成分可控分布，后者实现了高通

量样品的物相结构可控分布。 
2.1.1  薄膜材料 

基于薄膜形态的组合材料芯片是目前发展 为

成熟的高通量材料制备技术，该技术可基于磁控溅

射、电子束蒸发、磁控溅射等传统薄膜制备方法实

现。其“组合”步骤按照分布可控程度由低至高可

分为共沉积法和物理掩模法，物理掩模法又可以分

为分立掩模法和连续掩模法。 
1) 共沉积法 
共沉积法是指利用多个沉积源同时工作，共同

完成单一样品的制备，所形成的样品材料成分渐变

连续分布，且通过改变沉积源的出射角度或相对位
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置等制备参数，可调整高通量样品的成分分布[6]。

如图3所示，文献[72-73]利用三靶磁控共溅射装置在

并行纳米量热器件阵列上单次实验完成25种不同成

分的Cu-Au-Si玻璃态合金材料样品库制备；并且通

过改变溅射靶相对垂直方向的倾斜角度和溅射功

率，可进一步改变所制备样品的成分分布。该方法

无需额外的物理掩模即可获得不同成分的连续分

布，并可实现不同材料原子级的均匀混合，而无需

额外扩散热处理，可直接对样品进行高温结晶成相，

材料制备工艺和制备装备相对简单，但该方法无法

实现多元材料组合的精确可控分布和多元成分空间

的完整覆盖，限制了该方法的应用范围。 
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图3  共沉积法示意图
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b. 四元分立掩模[75] 

 
c. 多元分立掩模[76] 

图4  分立掩模法 

2) 物理掩模法 
物理掩模法是实现高通量样品可控“组合”的

方法，可分为分立掩模法和连续掩模法。 
分立掩模法将物理掩模技术和薄膜材料沉积技

术相结合，单层材料沉积使用一块掩模板和一种沉

积源，并多次组合和更换不同的掩模板和沉积源，

在薄膜均匀沉积的前提下，实现叠层薄膜的依次沉

积、多元材料的组合和样品单元的空间可控分布。

常用的分立掩模包括二元掩模、四元掩模和多元掩

模，如图4所示。其中文献[74]利用脉冲激光沉积[74]、

离子束溅射[75]等制备技术，将二元和四元分立掩模

应用于荧光材料、超导材料和介电材料等的高通量

制备，单个基片 多可制备1 024个不同成分的样品

单元，极大地提高了材料研究的效率。文献[76]设计

了由12种不同掩模组成的多元分立掩模组，可实现2
英寸基片上多达64个不同样品的制备，结合预制的

电极阵列，应用于燃料电池电极材料的电化学性能

高通量表征。分立掩模法可用于组成元素多、成分

空间跨度大的材料样品库制备，适合电学、电化学

等需要对分立样品进行表征的技术要求，尤其可用

于器件的高通量研究，但由于其实验通量相对有限，

依然无法实现多元材料体系的系统、完整研究。 
连续掩模法是指在薄膜沉积速率均匀可控的前

提下，利用由电机控制下可连续移动的掩模板实现

薄膜厚度梯度沉积的方法，如图5所示为连续掩模制

备三元相图的工作流程[3]，结合旋转角度精确控制

的基片台，可用于三元连续相图组合材料芯片的制

备。文献[77]将该技术用于Ge-Sb-Te相变存储材料样
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品库的制备，通过步进电机控制连续掩模步长1 mm/
步精确控制，在1inch基片上实现了样品密度2个
/mm2的样品制备。日本Pascal公司开发了型号为

C-LMBM的组合laser MBE系统，如图6所示[78]，将

连续掩模技术引入分子束外延制备装备，结合Rheed
原位监测装置，可实现高质量薄膜沉积和高通量样

品制备。 

a. 沉积元素 A b. 沉积元素 B 

d. 终获得的三元相图样品c. 沉积元素 C 

C

A 

B 

Step 3 

Step 1 Step 2 

 
图5  连续掩模法[3] 

 
a. C-LMBM原理示意图 

 
b. C-LMBM实物图 

图6  日本Pascal公司开发的C-LMBM组合laser MBE系统 

上述基于物理掩模技术制备的叠层薄膜只实现

了材料堆叠，还需要低温扩散热处理过程方可实现

多元材料的均匀“扩散”，此外还需“原位”或“离

位”热处理“成相”过程才可实现组合材料芯片的

制备。其中，低温扩散热处理是组合材料芯片制备

的关键，倘若未实现完全均匀扩散就对其进行高温

结晶，则会由于存在复相而影响实验结论，这是因

为多层膜界面上会发生“扩散”和“结晶”竞争热

处理过程，界面一旦结晶则阻碍扩散进一步进行。

按照Johnson的理论[79-82]，该过程存在薄膜临界厚度

和温度的热力学窗口，决定上述竞争过程的发生，

如图7所示。由于各样品通常为大于几十微米的三角

形或正方形，其横向尺寸远远大于样品厚度(微米/
亚微米)，故样品间横向扩散可以忽略。具体的热处

理方法可分为平行法和分立法，前者是对各样品单

元进行相同条件热处理，而后者是采用多通道并行或

单通道扫描的方式对各样品单元进行不同条件的热

处理。 
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a. 利用“层厚/温度”热力学窗口可让多层膜均匀扩散 

 
b. 利用平行法生长高质量的钛酸锶钡外延薄膜[3] 

图7  薄膜样品高通量合成 

2.1.2  块体材料 
薄膜形态的样品由于受样品尺度的影响，通常

不能定量反应样品力学等方面的性能，只能定性反

应其性能变化的趋势，为此还需要制备块体材料，

以便准确表征相关体系材料的性能。近年来，一系



  第4期                           向勇，等:  材料基因组技术前沿进展 639  

列高通量块体材料制备新方法、新技术得到发展，

包括激光增材制造法、等静压制备法等，其中发展

较为成熟的是体材扩散法和快速合金成型法。 
1) 体材扩散法 
体材扩散法按照制备的工艺不同可分为扩散多

元节和扩散切片法，两者都是利用单质原料在高温

下发生扩散反应，形成中间相扩散层，通过微米级

空间分辨率的材料性能表征工具就可以对上述微区

进行成分、物相、性能的高通量表征。 

 

Ti 

Ti 

Ti

Cr 

TiSi2 

TiAl3 

 
a. 扩散多元节 

 
b. 利用扩散多元节绘制Ti-Cr-Al体系相图 

 
c. 利用扩散多元节绘制Ti-Cr-TiAl3-TiSi2体系相图 

图8  扩散多元节及Ti-Cr-TiAl3-TiSi2体系相图 

扩散多元节[83]是将多个金属块材紧密贴合在一

起，并在高温下对其进行真空或保护性气氛热处理，

使元素之间发生相互扩散，则可在其相界面处获得

成分连续/梯度分布的固溶体和化合物相。结合时域

热 反 射 技 术 (TDTR)[84] 、 定 量 微 区 成 分 分 析

(EPMA)[85]等微区表征技术，对样品切片进行微区成

分、物相、热导率、热膨胀系数和比热容等性能测

试，并构建扩散系数/迁移率等数据库，一方面筛选

有用的材料，同时也可以为相图计算(CALPHAD)
提供原始数据。如图8所示，文献[86]利用上述技术，

设计了由多个二元、三元扩散节组成的扩散多元节，

结合相关表征技术，成功实现对Ti-Cr-TiAl3-TiSi2体

系的相图绘制和材料筛选。 
扩散切片法是将所需微量元素单质放置于主要

元素单质制成的坩埚中，在对其进行高温退火和冷

却处理后，其中的元素发生熔融和凝固，则会形成

坩埚材料和微量元素间的中间平衡相，通过对坩埚

进行切片，结合微区X射线衍射和磁光克尔成相等

高通量微区表征技术，则可获得成分-结构-性能映

射关系。文献[87]将Nd和B元素放入Fe制坩埚中，通

过对其进行高温热处理，使其中的Nd和B熔融并与

Fe发生扩散反应，形成Fe、Nd、B组成的三元材料

样品库，通过对其进行磁光克尔微区扫描分析，绘

制了Fe、Nd、B三元材料物相分布图，如图9所示。 

 

图9  扩散切片法制备示意图 
2) 快速合金成型法 
该方法基于半自动的高通量块体铸造、滚压、

热处理以及样品制备技术，可以在35 h内完成由5种
不同种类合金构成的45个块体样品，上述样品是经

过系统改变成分和处理条件制成，可提高与化学成

分和热处理工艺相关性能，如拉伸、硬度和微结构

等的表征效率。如图10所示，文献[88]通过向5个装

有相同成分Fe-30Mn-1.2C合金的铜坩埚中添加不同

含量的Al(0-8wt.%)，并经过相同热处理条件得到5
种不同合金；将上述得到的5种不同合金依次进行滚

压，各切割成2×60×55 mm3的9个合金样品；对每种

合金的9块样品分别进行450、500、550和600 ℃的0、
1、24 h热处理，并经过油冷却；采用火花蚀刻的方

法将上述合金样品制成拉伸测试所需的“工”字形，

终得到45种可直接进行拉伸等力学表征测试的不

同成分和热处理工艺的合金样品，结合晶相分析和

机械性能等表征方法 终实现材料的高通量筛选。 
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图10  快速合金成型法示意图 

2.1.3  粉体材料 
除了上述块体材料、薄膜材料的高通量制备技

术，适用于粉体材料的高通量制备技术也得到较快

发展，其中 具代表性的有： 
1) “喷印”合成法 
该方法是通过喷射的方式将多组分原料沉积在

基底或反应腔中，按照喷射原理和混合方式的不同，

可分为喷墨打印、等离子喷涂、激光喷涂和超声雾

化喷涂等，上述方法实现高通量样品制备的关键是

确保多组分样品形成均匀混合的前驱体，然后通过

阵列燃烧、激光加热等方法对上述样品进行成相。

其中较为成熟的方法包括“喷墨”打印法和超声雾

化喷涂法，该方法适用于有机、无机结构和功能材

料的制备，可实现多组分分子水平的混合(液相)，样

品空间分辨率可达300 dpi。图11为扫描式多喷头喷

墨组合合成系统示意图[89]，结合光谱照相的方法，

可用于荧光材料的高通量筛选。 
2) 多通道微反应器法 
该方法借鉴了水热合成反应的原理，集成多个

独立反应腔、原料递送系统和高精度环境控制单元，

可用于催化材料等纳米颗粒的高通量合成。通常，

催化过程受温度、压力等反应条件影响较大，故为

了实现催化材料高通量催化特性的表征，必须在模

拟相关反应过程的同时进行性能表征，为此需要发

展专用的高通量制备与表征平台，实现更为精密和

模拟实际应用条件的材料筛选[3]。图12为亚申科技公

司开发的一种高通量催化研发系统[90]，该系统集成整

合了并行实验、自动控制、信息处理等技术，在不

改变材料研发本质和流程的前提下，实现研发效率

的提高，实现催化材料合成工艺研究、开发和产业

化全过程的提升。 

 

图11  扫描式多喷头喷墨液相合成系统示意图 

亚申科技高通量催化研发系统 

材料设计 材料合成 材料制备 材料测试 结果分析

亚申科技高通量信息平台 
 

a. 系统框图 

 
b. 反应器模块示意 

 
c. 流体分配器(左)，反应器内膛(中)和反应器外观(右) 

 
d. PRS-16多通道高速量反应器系统外观 

图12  亚申科技PRS-16多通道高通量反应器系统[3] 
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2.2  高通量表征技术 
高通量材料表征是高通量材料实验技术的重要

组成部分。针对材料不同的应用需求，近年来研究

人员已陆续发展了面向材料微观基本单元、介观材

料等不同尺度的高通量表征技术，涉及电学[91]、磁

学[92]、电化学[93]、电磁学[94]和热力学[95-97]等多种材

料性能表征。 
2.2.1  高通量微区成分、结构表征 

光学方法是研究材料成分、结构 直接有效的

表征方法，常用的光学检测方法包括X射线衍射/散
射、X射线荧光光谱分析、X射线能谱仪、紫外/可
见/红外分光光度计等。但是常规的光学检测仪器由

于其光通量密度较低，影响了空间分辨率的进一步

提升，从而限制了常规光学仪器在高通量微区表征

中的应用。同步辐射光源克服了光通量低下的缺点，

从红外至硬X射线全光谱范围内均能实现高亮度微

聚焦，提升了表征的空间分辨率，因此成为理想的

材料成分、结构高通量表征手段[98]。 

 
a. 全自动集成微区X射线荧光和衍射系统 

 
b. 测量原理示意 

 
c. 四元组合材料芯片组分分布彩图 

图13  全自动集成微区X射线荧光和衍射系统 

由于同步辐射光源等大型科学装置资源有限，

在使用机时方面并不能得到充分保证。在此背景下，

美国劳伦斯伯克利国家实验室开发了全自动集成微

区X射线荧光和衍射系统[99]，该系统的微束聚焦X射

线的亮度是普通X光源的20多倍，空间分辨率 高

可达10μm，可以同时对高通量实验样品进行成分和

结构的快速表征。图13分别展示了全自动集成微区

X射线荧光和衍射系统的仪器照片、工作原理、以

及用该仪器对四元(Zn, Zr, Sn, Ce)组合材料芯片快

速表征所得的组分分布图。此外，布鲁克公司生产

的D8 discover系列X射线衍射仪也可以实现 小50 
μm束斑的微区物相表征[100]。  
2.2.2  高通量微区电磁学表征 

 
a. 工作原理 

 
b. 仪器照片 

图14  衰逝微波探针显微镜 

电磁学特性是科学研究中 基本的物理特性，

分为电学特性和磁学特性，其中：电学特性包括超

导性质、电导率、介电常数、铁电常数、磁阻效应、

电子迁移率、扩散长度、腐蚀、接触电阻、界面参

数、能级对准等，磁学特性包括磁化率、自旋共振

等。衰逝微波探针显微镜是研究以上电磁学特性

有效的高通量研究工具。衰逝微波探针显微镜利用

衰逝波的原理，将微波信号控制在谐振腔内针尖上

极小的微区，通过针尖与样品间发生相互作用，进

而改变谐振腔的频率和品质因子，结合相关物理模

型， 终获得材料的电磁学性质。图14[94]是美国劳

伦斯伯克利国家实验室开发的衰逝微波探针显微镜

的工作原理和仪器照片。该系统拥有极高的微区分
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辨率，结合样品台的自动化控制和数据采集处理功

能，能够应用于材料芯片电磁学特性的高通量、快

速和自动化表征。 
2.2.3  高通量微区电化学表征 

对于电极、电解质等电池、电容材料或器件而

言，其电化学性质具有重要的研究意义。作为材料

基因芯片高通量表征的基本要求，电化学性质的表

征仪器必须具有高分辨率和自动化特性。 
目前，广泛应用于锂电池正负极、薄膜电解质、

半导体等重要材料的高通量组合电化学表征仪器是

由美国Princeton Applied Research、AMETEK, Inc.
开发的VersaSCAN微区电化学扫描系统[93]。该仪器

的特点是样品定位精度高，平台空间分辨率可达

50 nm，样品测试区域为100×100 mm，且满足高密

度组合材料样品的全自动编程测试需要。该高通量

微区电化学测试平台基于电化学过程和材料电化学

特性，可提供扫描电化学显微镜、扫描开尔文探针、

扫描振动电极测试、微区电化学阻抗测试、扫描电

解液微滴测试、非接触式微区形貌测试等电化学测试。 
2.2.4  高通量微区热力学表征 

高通量微区热力学表征对由于传导热损失带来

的测试误差有较高要求。文献[95-96]开发了应用于

高通量微区热力学性能表征的并行纳米扫描量热系

统(PnSC)。该系统由25个独立的微型加热/量热单元

组成。每个集成加热与测温单元由微机电加工工艺

在硅基底上制备而成，如图15所示。为了降低传导

热损失带来的测试误差，器件沉积在氮化硅薄膜表

面，只留出量热单元的两端与衬底接触。该系统可

对材料样品库的焓变、热容、相变温度等热力学参

数进行并行表征， 高测量温度为900 ℃，升温速

率达104 ℃/s，灵敏度为10 nJ/K。结合三靶磁控共溅

射和高精度物理掩模的方法，Vlassak等在该系统上

制备了Cu-Au-Si非晶态合金材料样品库，并得到了

不同组分对应的玻璃态转化温度与转变焓分布，如

图16所示。 
基于飞秒脉冲激光技术进行时间域热反射成

相，其空间分辨率可以达到1μm，测试速率可达

10000 点/h，可对薄膜或块体材料样品库的热力学参

数(如导热系数、热膨胀系数、熔点、热电参数等)
进行微区表征。文献[97]将该技术应用于热传导系数

快速测量，图17为其测量方法示意图。在样品上沉

积一层80～100 nm厚的金属铝，将快速激光分为两

束，其中一束激光用作加热，另一束用作反射率探

测。将激光波长调为特定波长时，通过反射率随时

间变化关系，以及样品表面温度随时间变化关系可以

求解方程组，即可得到相关材料的热传导系数。 

 

55 mm 

Metallization
SiZ, on Si 

SiN, membrane 

 
a. 器件整体示意 

 

2.5 mm 

5 mm 3.6 mm

x

y Membrane 

V

Heater

 
b. 单个量热单元示意 

图15  并行纳米扫描量热系统示意图 
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a. Cu/Si元素比例 
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b. 玻璃态转化温度/℃ 
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1.2 
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0.2 

 
c. 玻环转变兴焓/(kJ⋅mol−1) 

图16  Cu-Au-Si 三元非晶态合金热力学参数分布 
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Al (80 nm)

w0=4 μm 

Sample 

d 
探测激光束 
(f=200 MHz) 

G 

加热激光束 
(f=10 MHz) 

Λ, C 

h, ΛAl, C Al 

 
a. 测试原理示意 

 
b. 测试系统示意 

图17  飞秒激光热力学测试系统 

2.2.5  高通量微区磁学表征 
高通量实验中主要的微区磁学性能表征工具包

括：磁力显微镜、扫描霍尔效应探针、扫描磁光克

尔效应成像系统、超导量子干涉器件扫描显微镜[101]

等。需注意的是，在进行高通量微区磁学表征时，

需施加外部磁场才能得到材料样品库各样品点饱和

磁化性能，否则，所得数据为材料样品库的残余磁

化参数。 
文 献 [18] 利 用 磁 力 显 微 镜 (magnetic force 

microscope, MFM)对Co-Cr-Mn-Nb-Ni多元扩散节样

品库富Co区域进行了磁学特性表征，如图18所示。

图18b为Co-Cr-Mo三元结处富Co区域扫描电子显微

镜背散射图片，可见其中的铁磁区域与顺磁区域边

界明显。对该边界进行介电常数测量，得到该边界

上在居里温度与成分点分布情况，如图18c所示。 

 

Co 

Co

Ni Nb

Mo Cr

 
a. 红色圆圈标注区域为 Co-Cr-Mo 三元扩散结 

 
b. Co-Cr-Mo 三元扩散结磁力显微镜成像与其扫描电子显微简易背散射

电子成像的叠加图像 
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      c. 铁磁/顺磁边界处居里温度-样品组分关联性 

图18  应用磁力显微镜研究Co-Cr-Mo三元体系居里温度和

组分关系示意图 

2.2.6  大科学装置 
大科学装置经过多年的发展，为材料高通量实

验技术的发展奠定了重要的硬件基础。材料高通量

实验中涉及的材料样品库，具有较高的空间分辨率，

对表征手段要求具有微区、快速表征的性能，传统

的实验室表征设备在这些方面具有较大的局限性。

大科学装置因其具有高亮度、高时空分辨率等特性，

特别适合快速表征材料高通量实验中产生的大量样

品，真正发挥其快速、精确、高效的特点。其中“同

步辐射光源”和“散裂中子源”是在材料研究中

具代表性的大科学装置。 
基于“同步辐射光源”可利用高通量X射线衍

射技术、高通量X射线吸收精细结构分析技术、高

通量硬X射线微聚焦分析技术、工程材料硬X射线原

位表征技术、高通量小角散射技术、扫描X射线光

电子谱技术、高通量红外测量技术、同步辐射X射

线成像技术、光电子能谱技术、时间分辨技术等材

料表征技术，对材料样品库进行材料成分、晶体结

构、近邻结构、电子结构等材料性能快速、精确的

表征[102]。 
基于“散裂中子源”可对材料样品实施中子全

散射、中子工程材料探测、磁性中子散射、电子材

料全能谱中子测试、中子成像等材料表征，实现对
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高通量材料样品的磁学性能、轻元素占位替位等信

息的快速、准确掌握[103]。 
采用大科学装置进行高通量材料表征早有记

载。文献[104]基于同步辐射X射线荧光、X射线衍射

和近边吸收谱，针对稀土荧光材料Gd(La,Sr)AlO3:Eu
组合材料样品库的物质成分、晶格结构与稀土元素

Eu在材料中的电子结构进行了快速表征。文献[105]
利用同步辐射X射线衍射技术对Fe-Co-Ni材料样品

库进行了快速扫描表征，成功发现了用实验室光源

未能发现的2个非晶区域。文献[106]利用同步辐射X
射线衍射技术与同步辐射X射线荧光技术，针对

Bi-V-Fe氧化物样品库进行了高通量表征，成功得到

了该体系伪连续相图。除了上述工作以外，由于大

科学装置超高的亮度和时空分辨率，还可以用于材

料瞬态和动态的高通量实验研究，可实时原位表征

材料样品库在样品制备、测试以及服役过程中，成

分、结构、元素价态，甚至样品性能演化等关键信息。 

3  高通量材料计算与数据库 
按照“材料基因组技术”的研发理念，为实现

新材料研发由“经验指导实验”传统模式向“理论

预测、实验验证”的新模式转变，高通量材料计算

模拟、材料基因数据库技术与高通量实验技术同样

重要。 
材料基因组技术中所指的高通量计算，是指利

用超级计算平台与多尺度集成化、高通量并发式材

料计算方法和软件相结合，实现大体系材料模拟、

快速计算、材料性质的精确预测和新材料的设计，

提高新材料筛选效率和设计水平，为新材料的研发

提供理论依据。其中并发式材料计算方法包括第一

原理计算方法、计算热力学方法、动力学过程算法

等，跨越原子模型、简约模型和工程模型等多个层

次，并整合了从原子尺度至宏观尺度等多尺度的关

联算法[107]。 
材料数据分为计算数据和实验数据。长期以来，

材料数据研究处于单打独斗和小规模的“数据制造-

简单处理”模式，往往采用图表和统计方法等传统

低通量人工数据处理方法，针对单次或数次计算、

实验得出的少量数据进行分析，并对其规律进行猜

想和提出经验公式，无法严谨预测和深度挖掘材料

本质科学规律，造成材料研究经验结论多于理论的

现状，无法完成从“试错”材料研究向材料理性设

计的转变，同时也使得相同工作盲目重复进行，极

大地浪费了有限的科研资源。为解决上述问题，目

前国际上已有多个国家建立了跨机构的材料基因数

据库，将计算数据与实验数据实时全面地搜集储存

和共享，以便深度发掘有用信息和规律。 
美国麻省理工学院建立的Materials Project数据

库[108]，主要集中在无机固体上，尤其以锂离子电池

材料为主。Materials Project利用密度泛函理论

(density functional theory)收集的巨型数据库来预测

模拟物质模型的实际属性。目前该数据库里保存了

大约10万种可能存在的材料。为了充分发挥这些数

据在新材料研发中的作用，研究人员用人工筛选结

合机器学习的方式来探索这些数据间蕴含的材料本

质性能规律。Materials Project采用分布式计算的原

理，使用者可以通过在电脑上下载一个程序来进行

运算并返还结果。 
美国哈佛大学清洁能源计划建立起来的

Molecular Space数据库[109]也是基于密度泛函理论，

采用人工加机器学习的方式来挖掘数据库的潜力。

目前，Molecular Space数据库在网上发布了230万种

元素组合供研究人员使用。 
日本国立材料科学研究所建立的材料数据库[110]

是在其原有的11个材料数据库基础上整合建立的，

涵盖了聚合物、无机非金属材料、金属材料、超导

材料、复合材料以及扩散等内容，是目前世界上

大的、 全的材料数据库系统。目前，其含有数据

库及应用系统已达到20个，包括8个材料基本性能数

据库，3个工程应用数据库，5个在线结构材料数据

库以及4个数据库应用系统。目前注册用户超过

80 000名，分别来自149个国家的21 228个组织机构。 

4  电子科技大学在材料基因组技术方
向的相关工作 
电子科技大学在李言荣院士的带领下全程参与

了中国版“材料基因组计划”的论证和立项，是国

内 早参与国家材料基因组技术发展规划、建议和

项目研究的单位之一。 
2012年李言荣院士作为低维材料小组组长参与

起草了中国工程院的材料基因工程重大咨询报告《材

料科学系统工程——中国版材料基因组计划》；所在

团队于2015年获得国家第一个关于材料基因组技术

的863计划项目资助，开展“生物医用材料及低维半

导体材料的高通量设计、制备与表征”的研究，并

发展了二维材料迁移率的高通量计算方法；2016年
所在团队承担了国家重点研发计划首批试点专项中

“材料基因工程关键技术与支撑平台专项”的“低
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维组合材料芯片高通量制备及快速筛选关键技术与

装备”项目。 
本文作者及其团队也是中国材料基因组计划的

重要参与者。向勇教授曾参与组织2012年中国工程

院“高通量组合材料制备与表征平台技术”专题研

讨会，参与起草了中国工程院《材料科学系统工程——
中国版材料基因组计划》和中国科学院《实施材料

基因组计划，推进我国高端制造业材料发展》等“中

国版材料基因组计划”战略咨询报告，作为子课题

负责人承担了“基于材料基因工程的高通量设计、

制备与表征技术”863项目课题“电磁波频谱响应材

料的高通量制备与表征技术”，并参与组织了科技部

重点研发计划材料基因工程专项的申报工作。在材

料基因组关键技术领域的代表性成果包括：带领团

队与宁波英飞迈材料科技有限公司项晓东博士等合

作开发了我国完全自主知识产权的48靶离子束溅射

材料芯片制备系统、国内首台磁控溅射材料芯片制

备系统和超声雾化喷涂电化学芯片制备系统等材料

基因工程专用材料制备装备，以及扫描衰逝微波探

针显微镜、高通量扫描阻抗探针仪和高通量电化学

实验数据智能处理系统等多台填补国内空白的高通

量表征装备；其中，高通量电化学实验数据智能处

理系统已经进入测试阶段，磁控溅射高通量组合材

料芯片制备系统可实现 大100 个/mm2的样品制备

和掩模真空下的自动切换，设计的纳米/亚纳米超薄

叠层薄膜沉积的方法可实现多元材料原子尺度的材

料均匀混合。目前，本团队正在将材料基因组技术

应用于锂离子电池、太阳能电池和高性能合金等领

域。其中高安全高密度凝胶固态锂电池已进入中试。 

5  结 束 语 
材料基因组技术是近年来全球新材料研发方法

的革命，在美国被列为国家发展战略，在我国被列

入新材料重大科技专项的重要主题之一。材料基因

组技术是材料研发新理念与高性能计算、材料基因

芯片、大数据、互联网+等现代信息技术深度融合的

产物，是典型的多学科交叉，是新兴学科生长点。

材料基因组技术旨在数十倍乃至数百倍地加速新材

料从研发到应用的进程，提高效率，降低成本，支

撑包括电子信息、能源环保、航空航天等先进制造

业的发展，是国民经济和国家安全的重要保障。 
我校在材料基因芯片、大数据、互联网+等电子

信息技术方向处于国内优势地位。未来，通过相关

优势学科的交叉融合，抓住材料基因组技术这一战

略性前沿新兴领域的发展机遇，我校有望建设国际

一流的材料基因组技术研究平台和队伍，突破国家

和国民经济亟需的关键新材料技术瓶颈，为我校“一

校一带”发展战略提供强有力支撑。 
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