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网络与认知
生物技术

纳米科技

量子比特

神经元

原子分子

基因蛋白

交叉前沿与基础

重大关键技术
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新材料——全球战略

北美

材料基因组计划

21世纪国家纳米纲要

未来工业材料计划

先进汽车材料计划

化石能材料计划

建筑材料计划

欧洲

第六个框架计划

COST计划

尤里卡计划

俄罗斯
2030年前新材料与技术发展战略

日本
第五期科学技术基本计划

中国
中国制造2025
新材料产业发展指南
七大战略新兴产业

2015年中国新材料产
值2万亿（工信部数据）



计算化学： 化学与多个学科的交叉创新

化 学

物理学

计算机
科 学

材料
科学

生命
科学

数 学 计算
化学

能源
环境



原子核

电子

光子



极端条件： 3000K，10GPa，70,000原子(Al, Fe, Cu)，>10微米

飞机降落过程中的流场

模拟：涡轮燃烧模拟

西北工业大学/西安飞机工业集团

超燃模式下的小支流喷

注温度分布

组合发动机燃烧大涡流场模拟



结构变化过程

Al的微结构及融化过程



结构变化过程



应用于西安飞机工业集团的航天部件设计

2012年完成课题12项，节约实验开发成本4320万

理论模拟成本不到2万

点石成金



中国振华电子集团有限公司

• 成功研制基于纳米银的层状电阻

• 帮助其打破西方技术封锁

• 14年以来新增营业额2600万，税利达到680万



计算化学
——光电材料
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光的吸收

太阳能利用、污染治理

光的发射

照明、发光器件、荧光标记



分子发光

道法自然



14

基因（突变）改造—蛋白质表达---

分子结构变化---荧光变化

吸收
荧光

60

70

80

90
100



癌组织成像：食道

张国庆

千里马常有，而伯乐不常有

正常组织 癌组织

正常组织整体偏绿色
5秒钟染色时间！



癌组织成像：肠

张国庆正常组织 癌组织

正常组织整体偏绿色
5秒钟染色时间！

千里马常有，而伯乐不常有



李军配

张国庆



科学与艺术、自然与社会

张国庆



人见人爱的化学

科学与艺术、自然与社会



计算化学
——太阳能光催化



 能源缺乏  环境问题形势严峻

二氧化碳排放

将在2030达到峰值

人类面临能源与环境问题





太阳能

取之不尽的能量来源

氧气

糖类

人工太阳能利用：光-化学能转化

水

二氧化碳
丰富的物质

最伟大的太阳能反应

光合作用



水

二氧化碳

氧气

氢气

醇类

光

催化



c.b.

h+

半导体

e-

水

氧气

氢

二氧化碳

氢气

醇类

v.b.e-e-e-e-
e-

e- e-
e-

e-e-

光催化：人工光合作用
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计算机设计
性能瓶颈

半导体
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国家科技部973项目

经费500万元



光电作用 能量转移 化学反应

v.b.

c.b.

h+

半导体

e-

H2O

OH-, O2

H+

H2

H+

光生电子空穴的分离要求
非常接近的

氧化还原位点

有效抑制逆反应则要求
空间分离的

氧化还原位点

d <  电子平均自由程

（纳米尺度）

H2

O2

.vs.

de-

h+

定域的光激发限制了
离域的电荷转移

光催化
本质矛盾

d

还原

氧化



解决光催化本质矛盾：氧化/还原位点接近和分离

Graphene–CxNy–Graphene 三明治结构

二维材料异质结相互作用诱导电荷极化

L. Yang, X. Y. Li, G. Z. Zhang,  et.al., Y. Luo, J. Jiang*, Nat. Commun. 2017, 8 , 16049

碳氮

石墨烯

电荷极化：驱动质子（正电荷电子态）运动

石墨烯



Graphene–CxNy–Graphene 三明治结构

L. Yang, X. Y. Li, G. Z. Zhang,  et.al., Y. Luo, J. Jiang*, Nat. Commun. 2017, 8 , 16049

解决光催化本质矛盾：氧化/还原位点接近和分离

电荷极化：驱动质子（正电荷电子态）运动

碳氮

石墨烯

石墨烯



Graphene–CxNy–Graphene 三明治结构

L. Yang, X. Y. Li, G. Z. Zhang,  et.al., Y. Luo, J. Jiang*, Nat. Commun. 2017, 8 , 16049

解决光催化本质矛盾：氧化/还原位点接近和分离

电荷极化：驱动质子（正电荷电子态）运动

碳氮

石墨烯

石墨烯



Graphene–CxNy–Graphene 三明治结构

协调电子和质子运动，抑制逆反应
在氧化/还原位点非常接近的前提下完全分离反应产物

L. Yang, X. Y. Li, G. Z. Zhang,  et.al., Y. Luo, J. Jiang*, Nat. Commun. 2017, 8 , 16049

解决光催化本质矛盾：氧化/还原位点接近和分离

电荷极化：驱动质子（正电荷电子态）运动

碳氮

石墨烯

石墨烯



H2

O2
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氢能利用的瓶颈：安全存储与运输



石墨烯三明治实现光解水制氢储氢一体化





Nature Mater. 2016, 15, 113;

Nature Nanotech. 2012, 7, 357;

Science. 2011, 331, 746;

半导体材料加氢：智能窗、能源、雷达、通信

Hydrogen doping induce Metal-Insulator Transition (MIT): 

insulating monoclinic vanadium dioxide (M-VO2) to metallic HxVO2



Hydrogen penetration is never easy

1. Creating atomic H-source : Noble metal catalysis 

2. Implantation : High energy driving force

Convenient and cheap H-source  ???

Proton (H+) in acid solution

Positive charge of proton (H+) breaks lattice —— Corrosion 

H++ VO2

H2O+ V4+



利用功函数差异驱动电子-质子共掺杂

调控电子运动和质子运动
实现温和条件固体材料加氢改性

极化电荷：驱动质子（正电荷）运动

Y. Chen, Z. Wang et.al., J. Jiang*, C. Zou*, Y. Luo Nat. Commun. 2018, 9 , 818



电子-质子共掺杂——温和条件下改性材料增强光催化性能

金属功函数筛选 半导体筛选
TiO2、SnO2、Cu2O、
CeO2、ZnO、Mo2O3 、
IrCl3、RhCl3

Al、Cu、Ag、Pt、Au、Fe

Y. Chen, Z. Wang et.al., J. Jiang*, C. Zou*, Y. Luo Nat. Commun. 2018, 9 , 818



加氢显著提高材料导电能力与稳定性

Y. Chen, Z. Wang et.al., J. Jiang*, C. Zou*, Y. Luo Nat. Commun. 2018, 9 , 818



利用功函数差异驱动电子-质子共掺杂

调控电子运动和原子运动
实现温和条件固体材料加氢改性

Y. Chen, Z. Wang et.al., J. Jiang*, C. Zou*, Y. Luo Nat. Commun. 2018, 9 , 818



光电作用

能量转移

物质转化

光电器件
(光)催化

光物理/光化学
生物医学
发光材料
能源材料
分子光子学
分子电子学

功能材料的物理化学应用

电
子
态
运
动
与
演
化



光能捕获

分子吸附调节电子激发跃迁偶极矩——增强可见光吸收

金属有机骨架（MOF) Cu3(BTC)2

可见光吸收差 .vs. 高效光催化CO2产生CH4
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光电
作用

能量
转移

物质
转化

Adv. Mater. 2014, 26, 4788.



分子发光

分子基团调节电子系间穿越通道——增强磷光发射

光电
作用

能量
转移

物质
转化

Angew. Chem. Int. Ed. 2016, 55, 9872
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分子发光

分子聚集调节电子系间穿越几率——增强磷光发射

光电
作用

能量
转移

物质
转化

Macromol Rapid Comm. 2015, 36, 298
Nanoscale 2016, 8, 17422
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电荷运动

S1
M

e- e- e-

h+ h+ h+

e- e- e-

h+ h+ h+

S1

S2

S2

S2

EF

EF

e- e- e-

S1

I 型半导体异质结 II 型半导体异质结

金属团簇修饰 I 型半导体纳米异质结

Vac.

M

e- e- e-

S1
S2 EF

II型半导体—(半导体/金属)纳米异质结

Vac.

h+

e- e-

金属修饰引导电子运动方向——实现高效光催化

Angew. Chem. Int. Ed. 
2015, 54，11495

Nano Res. 2016, 9, 1590
Angew. Chem. Int. Ed. 

2016 , 39, 11495

光电
作用

能量
转移

物质
转化



化学吸附与反应

CuO

Ag

Cu

O

Ag

(111)

Ef

Vac

Wf=
5.97 eV

Ef

Vac

Wf=
4.45eV

-e

AgCuO

功函数差驱动复合材料界面电荷极化——增强反应活性

Ag提供极化电荷给CuO
降低CO氧化势垒

光电
作用

能量
转移

物质
转化

J. Am. Chem. Soc. 2014, 136, 14650.



化学吸附与反应

功函数、晶面、缺陷、化学基团、聚集诱导极化

光电
作用

能量
转移

物质
转化

Semicond Facet Polarization :  
NiO nanosteps for Water splitting

Metal-Metal Polarization : 
Pt/Pd layers for water splitting
Pt/Pd alloy for water splitting

Fe/Co doping Pt for HER

Metal-Mol aggregates Polarization:
Pt catalyze HCOOH

Semicond-Metal Polarization : 
Fe/VO2 for H doping
CuO/Ag oxidize CO
Co2@C2N for O2 activation
Co@C3N4 for HCOOH Dehydrogenation

Semicond-Chemical Group Polarization : 
Si nanowires for water splitting

Angew. Chem. Int. Ed. 2014, 53,12120.
Angew. Chem. Int. Ed. 2015, 54,14810.

Adv. Mater., 2016, 28, 2077.

Nature. Commun. 2018, 9, 818
J. Am. Chem. Soc. 2014, 136, 14650. 

J. Phys. Chem. Lett. 2016, 7, 1750
J. Mater. Chem. A 2018, DOI: 10.1039/C8TA02299B

Sci. Rep. 2015, 5, 8557.

Angew. Chem. Int. Ed. 2015, 54, 2980.

J. Phys. Chem. C. 2015, 119, 19287.

Semicond defect induced Polarization : 
WO3 defect for oxygen activation J. Am. Chem. Soc. 2016, 138, 8928.



多种

过程

联动

吸附与活化载流子迁移

电荷
分离复合

光电作用

量子产率
功能
应用

环境
能带

功函数

偶极矩

缺陷

晶相、电荷速率、掺杂 晶面、功函数、比表面积、偶极矩尺寸

外场

发掘可计算可测量的描述子，集成已有计算工具

组成、吸附、掺杂、晶相、厚度、形貌

能带

功函数

偶极矩

缺陷

基团

展望：实用的复合功能材料设计与仿真软件包



理解材料构效关系是很艰难的事，
我们常常看到的这样的景象





Foldit screenshot illustrating tools and visualizations

David Baker & 57000 Game Player

Nature 466, 756–760 (2010)

15 years hard working 10 days happy time 

http://www.nature.com/nature/journal/v466/n7307/full/nature09304.html#auth-8




棋盘361个交叉点
黑、白、空3种状态
可能性是3的361次方

天文数字！
所有的可能性相加起
来，比宇宙中的原子
数还要多

人工智能(AI)巅峰成就

阿法狗



人工智能+大数据
=大师智慧





功能材料基因图谱：构效关系
应用需求与实验室研发

光电信息 化学转化 能源环境 生命 药物

元素周期表、 5个基本物理常数

电学

量子力学的“第一原理”

结构：组成、键合、尺寸、缺陷…； 特征：能量排列、电荷分布、耦合作用、演化…

宏观
特性

微观
特征

光学 力学 磁学 热学 动态 外观稳定活性

材料鸿沟： 复杂的体系构造−简化的理想模型

应用鸿沟： 分离的性能参数−集成后的协同作用

尺度鸿沟： 空间、时间、能量跨尺度耦合

依赖原点的
传统模式



材料基因与大数据

理论规律与大数据关联

电学

结构：组成、键合、尺寸、缺陷…； 特征：能量排列、电荷分布、耦合作用、演化…

宏观
性能

微观
基因

光学 力学 磁学 热学 动态 外观稳定活性

应用需求与实验室研发
光电信息 化学转化 能源环境 生命 药物

元素周期表、 5个基本物理常数

量子力学的“第一原理”
跳离原点的
关联模式

理论规律与大数据关联

理论规律与大数据关联



材料基因与大数据

基于第一性原理的材料基因大数据

电学 光学 力学 磁学 热学

复合 外观稳定活性

应用需求与实验室研发
光电信息 化学转化 能源环境 生命 药物

元素周期表、 5个基本物理常数

基因大数据
预测模式

能量排列 电荷分布 耦合作用 演化

组成 键合 尺寸 晶相 缺陷



材料大数据基础

 科学文献：“原始创新”&“垃圾paper”

 企业与研究人员积累： “冗余”&“无效”数据

 网络资源：“共享”&“拥有”

12万生物大分子数据



分子库：2000万

材料数
据收集

材库1.01  www.dcaiku.com



晶体库：30万

材料数
据收集

材库1.01  www.dcaiku.com



量子化学计算
30万分子

材料数
据收集

材库1.01  www.dcaiku.com



数据
上传

材料数
据收集

www.mgbig.com
Material Genome Big Data



基因
数据库

分子结构 拓扑分析 向量矩阵

AP/TT 

Descriptors

材料结构的数字化识别



Query |

{

“CAS-123-234-X”:[…],

“CAS-987-654-Y”:[…]

…………

}

返回结果

AP:

· O11-C20-4

· ......

TT:

· C10-C30-C20-C30

· ......

{bool: {

must: [

AP项, TT项, ……

],

……

}}

索引服务器

ElasticSearch



材库1.01  www.dcaiku.com
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基因图
谱描绘

R2=0.08047
R2=0. 757

𝐸 = A/d2+B

C-H 键能：

构效关系函数化

残差图



基因图
谱描绘

f(s1,s2, …,sn)

Property

Structure

构效关系函数化



基因图
谱描绘

深度学习

g[f(s1,s2, …,sn)]

Property

Structure

f(s1,s2, …,sn)

H{g[f(s1,s2, …,sn)]}

机器学习



利用tensorflow框架

随机选取900组数据进行训练，200组数据进行测试

[C0-H键能, C0Mulliken电荷, H电荷, C0-C1键长，C1电荷， C0-C2

键长，C2电荷， C0-C3键长，C3电荷]

C-H键的活化反应依赖于C-H键键能。

Gaussian B2LYP|6-31G.DP计算获得大量键能数据。

卷积神经网络(cnn)分析键能



文献*中提出的模型E~d-2 cnn训练模型引入库仑模型的统计分析
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训练结果的相关性强

绝对误差<4.0kcal/mol绝对误差:8.0kcal/mol



 N-methylacetamide (NMA) 

is widely used as a model 

to mimic the peptide bond.

 The first two bands of the 

backbone electronic 

excitations are nπ*and ππ* 

amide bands.

卷积神经网络(cnn)分析蛋白质紫外吸收



MD Simulation

Extract the structure(10000)

Calculate The Transition energy by TDDFT

Statistical molecular geometry parameters

Neural Network Machine Learning
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Neural Networks Model : DNN(Deep Neural Networks)

 We use 9 structure parameters 

as inputs (x)

 Use three layers of neural 

network and one output layer (y)

 Train set : 9000; Test set :1000

 The neurons in each neural 

network are 16, 32, 128

 Use three layers of neural 

network and one output layer (y)

 using an activation function to 

remove linearization



Dipole Moments from 
10000 MD snapshots
Train set : 9000
Test set :1000

PBE1PBE/cc-pVDZ

Average error:  1.8% 

Pearson correlation coefficients: 0.94

Predict dipole with neural network analysis

NMA molecule: peptide bond



Predict dipole with neural network analysis

Dipole Moments from 
10000 MD snapshots

Train set : 9000
Test set :1000

NMA molecule: peptide bond B3LYP/6-311++G**

Average error:  2.8~7.0% 

Pearson correlation coefficients: > 0.91



Predict absorption spectra with neural network analysis

Spectra from 10000 MD snapshots
Train set : 9000
Test set :1000

ππ* nπ*

PBE1PBE/cc-pVDZ

NMA molecule: peptide bond



Importance analysis on transitions

Dipole

Moment

A descriptor easy to 

compute/predict, measure, and 

manipulate



创造的快乐

材料基因





总结

• 新材料之突破，或将以今天陌生的方式到来......

• 物理、化学、材料大数据、人工智能的融合不可避免
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