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[摘　要]　材料的理性设计与计算模拟是基于计算机开展的“实验”研究.通过材料的理性设计与

计算模拟,可以在原子层次上揭示材料的结构与性能之间的联系,预测新材料.这也促进了材料科

学研究模式从“经验指导实验”向“理性设计与计算模拟、实验验证”转变.材料的理性设计与计算

模拟的核心问题是发展先进的电子结构计算方法与软件,包括可以处理复杂材料体系的快速、可靠

的方法与软件,以及材料“大数据”驱动的材料理性设计.
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　　在材料研究中,为什么需要理性设计与计算模

拟? 或者说,材料的理性设计与计算模拟与传统研

究有什么不同,给材料科学研究带来什么机遇? 它

的发展趋势以及需要重点关注和优先解决的核心科

学与技术是什么?
众所周知,发展先进材料是科技进步的基础和

高新技术发展的先导,是提高国家竞争力的关键.
长期以来,材料科学领域依赖于实验与经验模型理

解不同材料的性质,采用“经验指导实验”的模式,沿
着“加工—结构—性质—性能”链优化材料性能、探
索新材料,研发周期长、成本高.缩短新材料的研发

周期、降低研发成本,最终实现从特定性能出发“逆
向”材料的结构、组分与加工方案,是材料科学研究

的终极目标.实现这一目标需要材料的理性设计与

计算模拟.
数千年来,人们对于材料的理解从宏观走向微

观,经历了“经验”和“模型”的科学范式.例如,热力

学定律就是一个具有广泛意义的理论模型.但是随

着时间推移,针对材料中的许多科学问题,理论模型

日益复杂,无法直接分析求解.近几十年来,计算机

的快速发展使得人们可以基于“理论模型”计算模拟

复杂的现实世界,是材料科学研究的新范式.
作为材料科学研究的第三个范式,材料的理性

设计与计算模拟可以看作是利用计算机开展的“实
验”研究(TheoreticalExperiment).通过准备“样

品”(构建模型),发展先进的“实验仪器”(理论方法、
计算方法与程序等),获得原始“实验数据”(计算结

果).与传统的实验研究相比较,材料的理性设计与

计算模拟不仅可以利用理论模型对计算数据进行处

理、归纳与分析,获得可观测的物理量,而且还可以

通过以第一性原理为核心基础的电子结构计算,透
过表象在原子层次上揭示材料结构/物性之间的内

在联系,探索微观机理.正是这一差别使得我们可

以通过计算模拟研究预测材料的结构与性能,并在

原子层次上建立材料的结构与物性的联系,进一步

针对特定性能设计新材料.材料的研究模式从传统

的“经验指导实验”向“理性设计与计算模拟、实验验

证”转变,缩短新材料的研发周期.
此外,不可忽视的事实是计算机越来越便宜,单

位计算能力越来越强;相反,新材料探索对实验技术

的要求越来越高,实验成本急速增加;如果材料的理

性设计与计算模拟可以快速地提供足够准确的结

果,同时计算成本变得比实验更低时,可以通过材料

的理性设计与计算模拟降低新材料的研发成本.
材料的理性设计与计算模拟面临的最具挑战性

的核心问题,是如何快速地得到足够准确的结果可

以指导实验研究.这个问题的答案就是材料理性设

计与计算模拟研究所依赖的“实验仪器”.所以,我
们需要重点关注与优先解决的核心科学与技术是发

展先进的理论计算方法与软件.我们认为,在现阶
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段,至少要在两个方面发展先进的理论计算方法与

软件:(１)发展可以快速、准确的模拟复杂体系电子

结构的计算方法与程序;(２)结合物理原理、数据库

与机器学习技术,发展基于大数据驱动的材料理性

设计与计算模拟的方法和软件.
真实材料体系时间与空间尺度跨度大,涉及的

问题复杂.结构是材料科学研究的最基本的问题,
是材料性能的基础.由于材料势能面的高度复杂

性,从给定的化学组分预测材料可能的结构长期以

来都是一个挑战.材料的性能是材料在服役环境下

对外场(力、热、光、电、磁等)的响应性质所决定的.
这些问题都取决于材料的电子状态,而描述材料体

系的电子结构往往需要以第一性原理为核心基础进

行电子结构计算.尽管国际上已经率先发展了一系

列量子化学计算方法与软件,可以初步圆满地解决

简单材料体系的基态电子结构问题.但是,真实材

料体系的性能一般涉及到电子激发态、激发态的演

化动力学、以及表面反应动力学等.发展电子结构

计算方法与程序,能够快速、准确地描述复杂材料体

系的电子结构,是决定材料的理性设计与计算模拟

的效率和可靠性的关键所在.
另一方面,随着实验技术和计算能力的提高,我

们在材料科学研究中搜集“大数据”的能力大大超过

了我们分析这些数据的能力.这种变化预示了材料

的理性设计与计算模拟的发展趋势:收集、整合材料

科学研究中的实验与计算模拟产生的数据,结合基

本物理原理、数据库、信息科学、与机器学习技术,破
译材料“加工—结构—性质—性能”研究链中隐匿的

关系,通过“大数据”驱动新材料的理性设计和计算

模拟.虽然类似的“大数据”驱动技术已经在很多领

域得到广泛的应用,材料领域独有的数据复杂性和

多样性要求开发新的大数据方法和程序,进一步推

动在材料结构、性能与动态演化过程等方面快速、定
量可靠的预测,最终实现材料“大数据”驱动的理性

设计.正是在这一背景下,２０１１年,美国国家科学与

技术委员会发布了“材料基因组计划”,通过融合高通

量计算、实验和专用数据库等三大技术,协同提升材

料制造水平,提高(美国)国家竞争力.与此同时,我
国科学家也积极行动迎接这一机遇与挑战,布局了中

国的材料基因组计划.可以说,材料基因组计划的核

心就是根据计算和大数据分析理性地进行材料设计.
总体来说,材料的理性设计与计算模拟作为材

料科学研究的新范式,将推动材料科学研究的迅速

发展.同时,材料的理性设计与计算模拟作为材料

基因组基因工程的核心基础,迫切发展具有自主知

识产权和国际领先的计算方法与软件平台,这将是

我们是否能抓住这一机遇、并取得领先地位的关键.
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Rationaldesignandcomputationalsimulationofmaterials
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Abstract　Therationaldesignandcomputationalsimulationofthematerialisakindof“experimental”reＧ
searchaccomplishedwithcomputer,whichcanrevealtherelationshipbetweenthestructureandperformＧ
anceofmaterialsattheatomiclevelandpredictnewmaterials．ThisalsobooststhetransformationofmateＧ
rialscienceresearchfrom “experienceＧguidedexperiment”modelto“rationaldesignandcomputationalsimＧ
ulationＧexperimentalconfirmation”．ThekeyoftherationaldesignandcomputationalsimulationofmateriＧ
alsistodevelopadvancedelectronicstructurecalculationmethodsandsoftwarepackages,includingfast
andreliablemethodsandsoftwarepackagesthatcanhandlecomplexmaterialsystems,aswellasdataＧdrivＧ
enmaterialrationaldesign．
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