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1 引言

材料数据库的建设，是中国材料领域资源的数字化储备，

具有包含内容广泛、覆盖面大的显著特点，是一项长期的、具

有深远意义的工作，对于中国的重点技术的创新和攻关具有

重要的作用，能对推动中国技术专项和国防建设、高新技术领

域发展、经济社会转型等方面的问题解决提供参考依据和新

的研究思路。

2 中国外材料数据库建设和研究的现状

及问题分析

2.1 研究现状

目前，国际上对于材料数据库的研究并没有在全球范围

内得到发展，除了中国的中国材料科学数据共享网及日本

在 2014 年开始建设的国家材料数据中心之外，并没有形成

其他国家级材料数据库。材料数据库的建设不及其他具体

资源数据库的建设具体、易操作，没有好的管理和建设经验

可以借鉴 [1]。材料数据库的建设具有专业性又要保证安全性，

是要持之以恒进行建设才能看到明显效果的。目前的国际材

料数据的主要分类方法是以材料的尺度和材料分类体系为

依据划分的。两种分类方法各有特点，而材料科技领域的学

科跨度大、存在明显的差异性。因而目前的材料数据研发和

分类方法无法按照现有的各种数据库分类体系进行复制，需

要通过组织专业人员（包括在材料数据库建设和其他学科或

领域工作和研究的科研人员、专家、高校研究人员、科研团

体）进行专业性很强的探讨、综合，进而确立起一套完整的、

可行性强的、适用于 MGI 数据研究与创新的组织体系，同时

吸纳更多的科研机构、专业人员、建设单位共同参与、建设专

业性材料数据库组织体系。

2.2 问题分析

材料数据库的建设需要来自各个领域的专家、学者参与，

运用他们的专业知识和方法研究材料数据库中的部分与专业

相关度大的问题。而专业的学者专家很多不会接触到具体的

材料数据库建设，不能建立起材料数据库与自身专业研究的

关联，对于建设材料数据库的工作起到的助力不大。无法发挥

自己的专业在材料数据库建设的贡献，也无法得到材料数据

库对自身专业研究的帮助，而如果有了相互的交流、合作，参

与各方的研究事业都会因此收益[2]。

3 材料数据库建设研究的重点

3.1 材料数据的调研与入库

由于近几年中国对科研工作的投资不断增加，中国的科

研事业进步显著，各个领域的数据资源也不断增加，需要对来

自不同领域的数据资源进行调研、入库评估，再进行系统、专

业的整合、管理，加强材料数据库的建设工作。
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数据调研要注重的方面有：淤所属材料分类及其类型；于
数据的完整性和一致性；盂与数据源的一致性；榆对数据库内

容进行及时更新；虞生产方式；愚数据的可获取性[3]。

入库评估的重点在于：淤数据来源状况与数据完整性；于
数据的成熟度。

数据的挖掘与分析的基本要求是保证数据的完整性、一

致性。由于不同时期的科技发展受不同历史条件的限制，很多

技术的实验数据只有最终的性能而没有完整的工艺制备的记

录。加之实验的一些成分和含量又有一定的波动范围，所以会

导致不同来源的同种材料的性能相差很大，如果不能保证数

据和数据源的一致性，那么数据的收集和整合便失去了研究

的意义和价值。生产方式是指研究中的计算、实验、表征，生产

方式及其详细的条件参数（计算机或模拟软件的名称、模拟的

各种初始条件、模型的建立和分析、微观组织和中国标准号

等）。在对数据的调研和评估入库中应重点关注 2 种数据：一

是热门方向、标准化程度低的，此类数据大多是实验得来的数

据，只需满足一定的必要条件就可以入库；二是早期研究材料

的数据，可能在调研中没办法获取完整的数据，需要视具体的

情况（研究的现存数据、现有的相关技术条件）决定舍弃或整

理入库。

3.2 材料数据库运行管理机制的建设

运行管理机制的建设和完善是材料数据库发挥其资源作

用的重要的保障。运行管理机制包括材料数据资源开放共享

机制、专家参与、人才队伍建设、材料数据更新等机制，是资源

库良性运行的机制保障，要在中国的产权保护条例和其他法

律规定下创新材料数据库的规章建设和产权保护规定，实现

二者的双赢。

3.3 关于 MGI 数据完整性的建设和补充

数据库的优势就在于不同来源的数据聚合在一起进行整

理、分析，而不是单个领域的数据的简单堆积、分类的存储。研

究者可能会受限于自身研究领域的限制，对于自己的研究成

果的应用领域并不完全清楚，所以在实际的生产和研究过程

中出现了很多“无心插柳柳成荫”的佳话，例如，一种新型材料

的出现可能对研发者领域有作用，也可能在另一个材料应用

领域起到更大作用。因此，开发数据库的未知潜能作为数据库

的补充工作可能会促进材料领域的创新和突破，为研究成果

的新应用提供有力的理论支撑。结合 MGI 和能源材料、高温

超导、结构材料、合金材料的研究，全面、稳步、有序地补充和

完善材料数据库。

3.4 数据的整合和计算机模型和模拟软件的嵌入

运用计算机技术和建模的思想方法对数据进行系统、分

层次的整合、处理，实现不同实验研究成果的关联，使零散、破

碎的材料实验数据形成一个综合、系统的有机整体。新技术加

入无疑会拓展数据整合工作新方向的研究，为材料数据库的

建设注入新的动力并保持自身的发展活力。

3.5 数据库的更新

数据库想要保持可持续的长久发展必须要定期更新、补

充数据库内的数据，使其一直保证数据的现势性，才能具有研

究的价值。更新数据时常用的操作有删除、插入、修改。只有

对于由长期、多种实验验证错误的数据且不具借鉴意义的数

据才予以删除，清除数据库空间，避免这种无意义占用。其他

数据一般情况下的更新只是对数据的插入和增加。特别是对

从早期不完善的技术条件和制备技术的研究中得来的、具有

很高的价值的数据，要予以保留。

4 材料数据库组织评价体系的建立

建立健全数据库资源的组织和评价体系是一项长期、艰

巨的工作，体系的建立过程是逐步的、循序渐进的。建设过程

中不可急功近利，一定要对数据进行严格筛选入库，对旧有的

数据谨慎考量，避免丧失有价值的数据，造成不可挽回的损失。

建立材料数据库体系的重点在于建立完善的材料数据共

享、出版、引用机制，从而使材料数据充分发挥资源的作用，促

进材料科学的人才培养和技术水平的进步。

5 结语

材料数据库的建设已经越来越受到中国和社会的重视，

对推动材料科学发展具有不可替代的重要性。而随着材料科

学的进步，会有更优质、丰富的数据资源进入数据库，方便数

据的共享，从而各个方面的建设都会增加实现重大突破的可

能性。

数据库的建设过程中要集思广益，也需要专业研究人员

对信息的处理，一定要在建设过程中创造一个既具系统性又

具安全性的组织体系，为材料科学工作提供必要的理论支撑

和参考依据。
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