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一、课程简介 
本课程主要讲授材料基因工程的提出、发展及核心问题；以材料基因工程为

背景，从高通量材料计算模拟、高通量应用材料设计、高通量材料制备表征和高

通量材料数据库这四个方面介绍其中所涉及的相关基础科学和技术问题；介绍材

料基因工程研究中理论、实验、数据的融合与协同方法；研讨材料基因工程前沿

研究进展与发展方向。本课程是对《材料多尺度模拟》研究生课程的拓展与延伸。 

通过本课程的学习，使学生全面认识材料基因工程的概念、意义、方法及发

展现状，理解高通量模拟计算、高通量实验、人工智能、数据挖掘等技术的内涵，

了解各种材料基因工程手段背后的理论、原理和应用，并初步掌握材料设计与模

拟相关的理论知识及模拟方法，扩宽学生的学术视野。 

二、课程大纲 

（一）课程目标 
目标 1：了解材料基因工程、材料信息学、材料大数据的基本内涵及相互之间的

区别与联系。 



目标 2：掌握高通量材料计算模拟、高通量材料制备与表征的基本方法。 

目标 3：深刻认识材料基因工程的意义、发展现状、存在的问题与挑战、未来发

展方向。 

目标:4：以本课程涉及的研究领域为依托，提高学生文献综述、学术报告能力。 
 
（二）课程内容 

第一章 绪论 

本章重点难点：材料基因工程的内涵 

1.1 材料基因工程的概念与内涵 
从“人类基因组计划”到“材料基因组计划”，材料基因工程内涵与意义。 

1.2 材料基因工程的提出与发展 
《材料基因组计划》的目标与进展。 

1.3 材料基因工程国内外研究现状 
材料基因工程各国政府发展政策分析，国内外材料基因工程研究机构介绍，

材料基因工程学术会议介绍，材料基因工程研究进展概述。 

第二章 材料信息学与材料大数据 

本章重点难点：材料信息学的内涵和实施途径、数据挖掘方法 

2.1 材料信息学 
材料信息学的概念和内涵，材料信息学的应用，利用材料信息学进行知识发

现的流程。 

2.2 材料数据的产生途径 
计算驱动，实验驱动。 

2.3 材料数据的管理 
材料数据库，国内外材料数据库介绍，材料数据库的应用。 

2.4 材料数据挖掘 
材料研究中的数据挖掘技术，包括线性和非线性分析、回归分析、因素分析

和聚类分析、决策树理论、人工神经网络等；数据挖掘方法在材料中的应用。 

2.5 材料信息学的问题与挑战 
海量数据管理，数据准确性，数据分析与挖掘的准确性。 

第三章 高通量材料计算模拟 

本章重点难点：计算模拟的高通量管理 

3.1 多尺度材料计算模拟 
产出材料数据的计算模拟方法，包括第一性原理、分子动力学、相场模拟、

有限元分析等。 

3.2 高通量材料计算与多尺度模拟集成 
多种模拟方法的集成，材料计算模拟的高通量管理技术。 



3.3 应用实例 
结构材料设计应用介绍，能源材料设计应用介绍，生物材料设计应用介绍。 

以“学术沙龙”形式展开研讨，围绕多尺度计算模拟、材料计算数据挖掘、

高通量管理等方面，学生自选题目，通过文献调研与综述，进行学术报告。 

第四章 高通量材料制备表征 

本章重点难点：材料制备与表征的高通量控制方法 

4.1 高通量材料制备 
高通量材料制备的概念，高通量制备方法（包括扩散多元节法、共沉积法、

物理掩膜法、喷印合成法、微流控合成法等）。 

4.2 高通量材料表征 
高通量成分与结构检测方法（同步辐射、散裂中子源、数字化三维微观结构

表征），高通量性能检测方法（高通量微区热力学/力学/电化学表征、高通量催化

/光学/电磁学性能表征）。 

4.3 应用实例 
以“学术沙龙”形式展开研讨，围绕高通量材料制备与表征，学生自选题

目，通过文献调研与综述，进行学术报告。 

第五章 材料基因工程数据库 

本章重点难点：材料基因工程数据库的特点和要求 

5.1 传统材料数据库 
数据库概念，材料数据库的分类，国内外材料数据库介绍。 

5.2 材料基因工程的共享数据库 
材料基因工程数据库的特点，国内外材料基因工程数据库介绍。 

5.3 材料基因工程数据库发展方向 
数据库的匹配功能，数据库的数据收集和输出功能，数据库的在线集成计算

和分析功能。 

第六章 材料高通量实验的流程 

本章重点难点：材料高通量实验的实现手段 

6.1 理论和实验的融合与协同 
材料计算数据与材料实验数据的关系，理论计算与实验结合现状及挑战，理

论计算与实验结合的未来发展方向。 

6.2 数据的采集与管理 
数据库技术，Python、Matlab等程序语言或工具在高通量数据采集与管理中的

应用。  

6.3 未来发展展望 
理论与实验的结合，材料计算效率的提高，数据应用和管理规范的制定等。 
根据对本课程的掌握与理解，展开研讨，评价材料基因工程的现状、挑战与未

来。 



三、教学安排及要求  

内容 课内 
学时 教学方式 课外 

学时 课外环节 课程目标 

第一章 4 理论讲授   目标 1 

第二章 4 理论讲授   目标 1、3 

第三章 8 理论讲授、案例研讨 8 专题调研 目标 2、4 

第四章 8 理论讲授、案例研讨 8 专题调研 目标 2、4 

第五章 4 理论讲授   目标 2 

第六章 4 理论讲授   目标 3 

四、考核内容、方式及评分标准 

（一）考核环节 

考核环节 总成绩 
占比 

支撑 
课程目标 

课堂表现 

1．本课程要求每个学生有一次课堂报告。 
2．成绩采用百分制，主要根据 PPT 准

备、讲述表现、讨论表现等评分。 

50% 目标 3、4 

课程报告 

1．本课程要求每个学生提交一份课程总结

报告。 
2．成绩采用百分制，主要根据对本课程各

部分掌握情况、撰写规范、报告内容丰富

程度和逻辑性等评分。 

50% 
目标 1、2、

3 

（二）评分标准 

考核环节 <60 60-75 75-90 90-100 

课堂表现 

课堂报告不流

畅，PPT 制作

较差、离题，报

告混乱、难以

理解。 

课堂报告基本

完整，PPT 制

作一般，报告

内 容 基 本 切

题，能够回答

部分提问。 

课堂报告较流

畅，PPT 制作

较好，报告内

容较完整、基

本切题，能够

对提问进行回

答。 

课 堂 报 告 流

畅，PPT 美观

整洁，报告深

入浅出、切题，

对提问的回答

充分。 



课程报告 

报告中没有对

课程的理解和

思考，报告不

规范、内容不

完整。 

报告中有少量

的 思 考 和 分

析，报告内容

和格式一般。 

报告包含了学

生的部分思考

和理解，报告

内容较完整、

格式较规范。 

报告体现出学

生对课程的思

考 和 深 刻 理

解，报告内容

详实、格式规

范。 
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六、其它说明 

无 
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