
附件8
“材料基因工程关键技术与支撑平台”重点专项

2018年度项目申报指南建议
为落实国务院《中国制造2025》、《“十三五”国家科技创新规划》等提出的任务，国家重点研发计划启动实施“材料基因工程关键技术与支撑平台”重点专项。根据本重点专项实施方案的部署，现提出2018年度项目申报指南建议。

本重点专项总体目标是：围绕新材料“研发周期缩短一半、研发成本降低一半”的战略目标，融合高通量计算（理论）/高通量实验（制备和表征）/专用数据库等关键技术，变革材料研发理念和模式，实现新材料研发由“经验指导实验”的传统模式向“理论预测、实验验证”的新模式转变，显著提高新材料的研发效率，增强我国在新材料领域的知识和技术储备，提升应对高性能新材料需求的快速反应和生产能力；培养一批具有材料研发新思想和新理念，掌握新模式和新方法，富有创新精神和协同创新能力的高素质人才队伍；促进高端制造业和高新技术的发展，为实现“中国制造2025”的目标做出贡献。

本重点专项的主要研究内容是：构建高通量计算、高通量制备与表征和专用数据库等三大协同创新平台；研发多尺度集成化高通量计算方法与计算软件、高通量材料制备技术、高通量表征与服役行为评价技术，以及面向材料基因工程的材料大数据技术等四大关键技术；在能源材料、生物医用材料、稀土功能材料、催化材料和特种合金等支撑高端制造业和高新技术发展的典型材料上开展验证性示范应用。共部署40个研究任务。2018年，拟启动11个研究任务11个项目。专项实施周期为5年（2016-2020年）。

1.高通量材料制备新原理与新方法研究
研究内容：以提升材料成分-工艺-组织-性能间关联关系的研究效率为目标，研发基于物理法、化学法、生物法或多种方法相融合的材料高通量制备新原理和新方法；发展面向无机非金属、有机高分子、金属与合金、生物质等材料体系，或两者以上的复合材料体系的多组元材料成分与组织结构高通量可控制备新技术，研发高通量制备新技术的装置原型，并进行示范应用。
考核指标：开发出2种以上、国内外文献未见报道的高通量制备新技术（物理法、化学法、生物法或多种方法相融合）；样品成分控制精度优于1%；与相应的已有高通量制备方法相比，效率改善一个数量级以上；组合芯片类高通量制备技术一次制备样品数≥1000个，块体和粉体类材料一次制备样品数≥100个；开发出相应的具有自主知识产权的高通量材料制备装置，可控化学组分3种以上，在3种以上典型材料体系中获得验证性示范应用；申请发明专利10项以上。

2.高通量材料表征新理论、新技术和新装备

研究内容：研发与高通量材料制备技术有机融合的高通量表征新理论和新技术，重点解决热学、电学、光学、磁学、力学等物理性能高通量表征的关键技术，研制相应的新装备；探索材料基本物理化学参数及微观、介观组织结构表征的新原理，开发材料成分与组织结构跨尺度的高通量表征新技术，高效构建材料成分-结构-性能间的关联关系。
考核指标：开发出2种以上、国内外文献未见报道的高通量表征新方法，研制出表征物理参数5种以上、具有自主知识产权的高通量表征新装备；通过基本物理化学性质的表征，构建成分-结构-性能间关联关系模型3种以上；薄膜及阵列类样品一次表征样品数≥100个，单点表征区域≤200μm，单点表征时间≤1s；块体材料样品一次表征样品数10个以上；申请发明专利10项。

3.新型高性能热电能量转换材料高通量设计制备与应用示范

研究内容：发展热电材料载流子和晶格热输运性质的高通量计算方法，建立基于数据分析与机器学习的热电材料构效关系预测方法，并应用于新热电材料体系的设计、筛选与性能优化；研究适用于热电材料的高通量制备以及多参数快速微区测量方法与技术；研究新型环境友好、低成本的高效热电材料，研制热电器件，并开展示范性实证系统关键技术研究；建立热电材料物理化学性质和服役行为关键参数的数据库。

考核指标：实现≥102级的并发式高通量计算，计算的样品数≥104；实现样品数≥100个/批次的高通量制备；单点表征区域≤200(m，单参数表征时间<1s/样品，筛选出3种以上新型热电材料，在2种以上新材料中实现热电优值≥2.0；热电器件转换效率≥15.0%，完成≥1000瓦发电示范；建立热电材料与器件设计方法、软件平台及数据库。

4.基于材料基因工程技术的前沿性新材料探索与发现

研究内容：利用材料基因工程的先进理念、方法和技术，开展具有新组分、新结构和新特性的前沿性、颠覆性新材料的探索与发现研究；开展材料成分、微观结构、物性和服役行为的相关性和预测方法研究，融合材料基因工程高通量计算、高通量实验和材料数据技术，采用纳观、微观、介观和宏观尺度等材料集成设计方法，探索材料新特性、新机制，实现新材料的设计与性能预测，新器件/构件的设计；鼓励与有明确前沿新材料需求的单位或部门开展合作研究。
考核指标：探索和发现2~3种具有新组分、新结构和新特性的前沿性或颠覆性新材料；突破3项以上前沿新材料设计和制备的新原理、新方法和新技术；开发的新材料在2~3个行业或领域实现典型示范应用，或在权威学术刊物上发表原创性研究论文10篇以上；申请发明专利或著作权登记10项以上。

5.材料基因工程关键科学和技术问题协同创新研究

研究内容：选择1~2种高端制造业或战略新兴产业有重大需求的典型材料，利用材料基因工程的先进理念、方法和技术，开展高通量计算/高通量制备、表征与评价/材料数据库和数据技术等协同融合技术研究，提出开展协同创新研究的新理念、方法和途径，重点解决材料基因工程计算、实验和数据等技术和平台高效协同的机制问题，开展示范应用，大幅度提高研发效率、降低研发成本。
考核指标：开展材料基因工程关键科学和技术问题协同创新研究，提出协同创新的新理论、新方法，建立1个以上协同创新平台，建立2~3条协同创新的技术路线，大幅度提升2种或2种以上现有材料的品质和性能，综合性能提高30%以上，研发成本降低20%以上。

6.高通量材料计算应用服务平台

研究内容：依托国家高性能计算资源，建设支持大规模、高通量材料计算的硬件系统和运行环境；集成材料计算软件、前后处理和数据可视化模块，研发面向材料计算的全链条算法工具集成和统一接口技术，支持多组元材料体系从微观、介观到宏观的结构、物性和服役行为的多尺度计算仿真技术；开发高效率任务调度和工作流的软件系统，满足多用户、多任务的高通量计算需求，实现材料计算设计的全流程自动控制，以及海量数据的高效传输和积累，支持数据库的建设。
考核指标：集成材料计算软件50个以上，软件功能覆盖材料成分、结构、性能和服役行为等全流程多尺度计算；平台计算能力大于3000万亿次/秒，支持云服务模式和10PB级以上数据存储管理，支持多用户（100以上）和多任务（103～104量级）的并发式计算任务；申请软件著作权5项以上，获得10个以上单位用户的应用验证。

7.高通量多尺度材料模拟与性能优化设计平台

研究内容：依托区域高性能计算资源，建设具有强大高通量计算和高效计算结果分析能力的材料模拟计算与性能优化平台；集成材料计算模拟软件和高通量自动流程软件，研发任务调度软件，支持多个高性能计算系统间的大规模资源管理、负载均衡与任务调度；发展计算数据自动采集、分析和积累技术，支持多尺度全流程材料计算设计和数据库建设；研究适用于材料基因工程发展的计算平台运营模式，针对典型材料，开发材料设计、计算和筛选全流程的工作系统。
考核指标：建立2个以上区域级高通量材料计算平台，各平台具备500万亿次/秒以上计算能力，支持云服务模式和PB级以上材料计算数据的存储管理；集成材料计算软件20种以上，支持103级以上并发式高通量计算；申请软件著作权5项以上，获得3~5类材料的应用验证。

8.高通量材料制备技术研发平台

研究内容：围绕薄膜、纤维、粉体、流体、块体等典型材料的制备，构建覆盖模板选控、化学前驱物喷射、扩散多元节及梯度结构、凝固控制等方法、技术和装置的高通量材料制备平台；建立高通量制备平台数据的自动采集、海量数据传输与存储体系与数据库平台；建立开放共享的国家级高通量材料制备技术研发平台，支撑多组分新材料体系的发现、快速筛选和性能优化；开展示范应用研究，形成新材料快速研发能力，满足高端制造业与高新技术发展的需求。
考核指标：拥有4~5种高通量材料制备技术和相应的装置，组合芯片材料样品单元密度≥200个/mm2，粉体/流体样品单元数≥100个，块体材料制备方法与传统技术相比速度提高倍数与费用降低倍数比值≥50；高通量材料制备装置的可控化学组分不少于3种；样品单元适用于表征检测的性能≥3个，样品单元性能稳定性误差≤10％；形成高通量材料制备技术的创新研发能力。

9.基于先进光源的高通量材料表征平台

研究内容：研究材料高效综合表征方法，依托国家先进光源资源，研发覆盖先进光源衍射、散射、成像及谱学等研究手段的高通量材料表征技术和与之配套的试验装置，实现材料的原位实时表征；建立面向薄膜、纤维、粉体或块体等材料合成-加工-服役过程的高通量表征平台，实现材料微结构、缺陷和应力等的多层次、多维度、多尺度演化的原位无损分析和表征；高通量获取材料成分、结构、物理化学性质及动力学规律，建立材料结构和性质数据库。
考核指标：研制出3~4个具有自主知识产权的原位、实时、无损的高通量综合表征技术和与之配套的实验装备；表征技术涵盖先进光源衍射、散射、成像和谱学的研究手段，表征参量涵盖材料成分、结构、物理和化学性质等9种以上，并满足服役环境下材料表征的需求；实现表征区域≥200μm，空间分辨率≤100μm，时间分辨率≤15s的原位无损表征；形成9个以上材料体系数据库；申请发明专利3~5项，软件著作登记权3~5项。

10.国家材料基因工程数据管理与数据服务技术平台

研究内容：面向材料基因工程发展的需求，建设多源异构数据自动采集、汇交管理、分析挖掘和应用服务等的标准化描述方法和技术；研发大规模材料基因工程数据存储、管理的关键技术，以及高效运行服务和开放共享的运行环境；研发材料基因工程数据关联、集成、检索和推送方法，融合机器学习、挖掘分析等材料数据技术，建成开放共享的材料基因工程数据汇交、管理和应用技术平台。
考核指标：提出多源异构材料基因工程数据的汇交管理、分析挖掘、应用服务的标准化描述方法，建立相关标准5项以上；建成大规模材料基因工程数据高效存储、管理的运行环境，支持亿条数据资源的管理和服务，实现40家以上材料基因工程数据的规范化汇交，支持面向新数据资源的动态汇交和发展，并开放共享；申请发明专利或著作权登记10项以上。

11.材料基因工程专用数据库平台

研究内容：针对新材料发现、高端装备先进材料研发以及国防关键材料性能提升的需求，研发典型材料数据积累、整合的专用技术，建设专用数据库；面向材料设计、制备、表征及服役等全链条应用，研发满足一站式、批量化数据积累的数据库技术，以及与数据管理平台的接口技术；在材料基因工程数据库统一架构的基础上，融合材料数据挖掘和机器学习技术，实现特色鲜明的材料计算、实验与生产数据全流程集成，材料数据的自动采集、积累、整合与应用。
考核指标：研发出材料计算、实验与生产等数据自动采集和筛选技术2~3项，建成成分-工艺-组织结构-性能等计算、实验和生产等数据较为完备的材料基因工程专用数据库2~3个，数据总量达到30万条以上；研发出支持数据库共享和应用的数据传输和专用接口技术2~3项，实现数据的协同与共享，满足新材料发现、工艺优化和性能提升的需求，实现在1~2种材料研发上的示范应用；申请发明专利5~8项，软件著作权4~6项。
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