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数据科学带来的启示？
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计算材料科学的技术路线
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DFT Theory

Numerical solution 

Data

AI tool

Applications

(1965) 4th paradigm3th paradigm2th paradigm

Electronic-Structure Theory     &       Materials Genomics
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世界级材料数据库（计算）

The Materials Project

OQMD

美国 Duke⼤学 (2012)
美国 劳伦斯国家实验室 (2010)

12万条⾼质量材料数据

美国 ⻄北⼤学 (2012)

美国 国家标准局 (2016)

瑞⼠ NCCR (2015)
德国 Fritz-Haber-Institut (2015)

GNoME
美国 google(2023)

220万条材料数据
(公开38万个)

Atomly材料科学数据库
https://atomly.net
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Atomly材料科学数据库

§ 自主开发、自主计算
§ 我国首个世界级材料计算数据库
§ 数据质量、数量达标世界级数据库
§ 对我国用户全免费开放

• 34万+无机晶体材料
• 34万+能带和DOS
• 快捷搜索&可视化晶体结构
• 高计算精度及物性推演

• 键能、形成能
• 热力学稳定性
• XRD
• 化学反应能
• 磁性
• 电子结构信息
• 介电常数
• 力学张量

• 用户提交结构计算
• 新材料不断扩充中

https://atomly.net
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Atomly材料科学数据库（Demo） https://atomly.net

Basic info

Structure

PBE/HSE Bands&DOS

Dielectric / Piezoelectric data

Thermodynamics

XRD
Reciprocal space

Calculation details
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数据库世界领先

Materials Project Atomly

计算精度 10-4eV/atom 10-5eV/atom

材料结构 145k 349k

电子结构 76k 343k

杂化泛函 N/A 2k

介电常数 4k 12k

力学性质 14k 16k

小分子 63k 2M

电化学材料 5k 9k

=2 x MP

=4 x MP

=3 x MP

已大幅超 世界第一的Materials Project Ø 用户覆盖全国
Ø 70万次点击量
Ø 5300+用户

为领域提供海量优质数据

Upcoming datasets

ü 低维材料数据集 (2023)
ü 单原子催化 (2023)
ü MOF数据集 (2023)
ü 小分子数据集 (2023)
ü TB数据集 (2023)
ü 极端条件数据集 (2024)

ü 实验料数据集 (2025)



8

DFT计算

原⼦结构
电⼦结构

XRD
热⼒学稳定性
电荷疏运
声⼦/震动
光吸收
⼒学性质
表⾯结构
磁结构
……
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DFT⾼通量计算

Submitted
Materials

Materials
Data

Supercomputers

Calculation 
Workflows

Codes to run
(in sequence)

Atomic positions

Supercomputers

§ ⾃主知识产权
§ DFT计算全⾃动化
§ 流程⾼度标准化
§ 结果⾼度标准化
§ 103级别⾼通量计算
§ 前瞻性的数据库架构
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计算未知材料（元素替换产⽣新结构）

元素替换

TiP2O7

FeP2O7

ICSD
～60k

40y

MP
～144k

10y

Atomly
～350k

4y
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探索未知相空间（热力学稳定相）

Energy
Above
Hull

Energy
Hull

在50k新材料中
E^hull < 100meV /atom: 30540 compounds
E^hull <    50meV /atom: 16511 compounds
E^hull <    10meV/atom :    6940 compounds

形
成
能
（
eV
）

AxB1-xA B

A B
0

A2B
AB3

∆E

存在有大量未知稳定相
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拓扑材料发现

扩展化学空间 高通量计算 实验验证

CPL, 39, 047402 (2022) Express letters

CPB, 31, 097405 (2022)

Zeitschrift für Naturforschung B, 77, 11(2022)

PRL, 131, 026701 (2023)

Nature Comm, 14, 4089 (2023)

Nature Phys (2023)成功预言新材料, 加速材料发现过程
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超导材料搜索
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End-to-end screening the targeted compound in a once and for all fashion 

MgB2-like superconductors

BaGa2

Miao Liu, PRB, 105, 214517 (2022)



固态电池材料界面
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Screening viable coating materials
from 50k compounds

J. Mater. Chem. A, 2024,12, 3954
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固态电池材料界面

LFPO vs硫化物固态电解质

J. Mater. Chem. A, 2024,12, 3954
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固态电池材料界面

J. Mater. Chem. A, 2024,12, 3954
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Na电池正极

J. Mater. Chem. A, 2024,12, 14709
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Na电池正极

J. Mater. Chem. A, 2024,12, 14709
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⼈⼯智能模型，good, bad and ugly

CGCNN ROOST

文献 0.039eV/atom 0.024eV/atom

实际 0.137eV/atom 0.080eV/atom

CGCNN ROOST Our model

MAE = 0.072eV/atom

Eform（eV atom-1） Eform（eV atom-1）

Science China Materials， 66, 343 (2023)
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⼈⼯智能模型预测结合能（V1）

秒级预测材料的热⼒学稳定性

Ti-O/V-O/Mn-O/Li-P 体系
精度⾼

可⽤于快速探索未知材料体系

Science China Materials， 66, 343 (2023)
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⼈⼯智能模型预测结合能（V2）
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⼈⼯智能模型预测结合能（V2）
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⼈⼯智能模型预测结合能（V2）
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通用力场 （适用于所有元素组合）

Graph-based Pretrained Transformer Force Field (GPTFF) 

Science Bulletin (in press)，arXiv:2402.19327 
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通用力场 （GPTFF）

Science Bulletin (in press)，arXiv:2402.19327 
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通用力场 （GPTFF）

Energies
37,755,139

Forces
1,251,644,019

Stresses
339,796,251

Data Count

Science Bulletin (in press)，arXiv:2402.19327 

Graph-based Pretrained Transformer Force Field (GPTFF) 
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通用力场 （GPTFF）

Science Bulletin (in press)，arXiv:2402.19327 
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通用力场 （GPTFF）
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通用力场 （GPTFF）
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通用力场 （GPTFF）
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通用力场 （GPTFF）
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通用力场 （GPTFF）
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通用力场 （GPTFF）

Chin. Phys. Lett. 40 057401 (2023)
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通用力场 （GPTFF）

0 ns 0.01 ns 0.04 ns 0.08 ns

0.2 ns 0.3 ns0.5 ns1.0 ns
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通用力场 （GPTFF）

Si GaN
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通用力场 （GPTFF）

结构优化 https://github.com/atomly-materials-research-lab/GPTFF
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通用力场 （GPTFF）

MD

GPTFF
• 开源
• 开箱即⽤
• CPU or GPU
• pip install
• finetune
• ASE

https://github.com/atomly-materials-research-lab/GPTFF
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The race

Meta
Orbital materials

Microsoft
DeepMind
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科学数据开放平台

隐私计算技术、数据可用不可见

科学数据开放平台
Open Scientific Data Infrastructure （OSDI）

https://openscidata.net

v Atomly数据共享利器
v 保障数据生产者权益，保护数据资产
v 数据共享，AI模型共享
v 面向全世界开放

已上线



机器⼈实验室
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Saturday, November 16, 2024

谢谢大家，请您批评指正！


