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摘　要: 许多新材料研发企业的研发设计、制备以及测试表征分处于不同部门, 导致材料制备工艺数据、测试表征

数据以及研发设计数据呈离散化、碎片化状态, 形成信息孤岛, 且不能与材料计算有效地关联. 开发一个通用的, 能
将材料测试表征、制备和服役数据深度融合的数据库系统, 进而基于数据驱动方法, 构建“成分-组织-工艺-性质”预
测模型, 有着非常重要的意义. 然而, 材料种类和体系众多, 不同材料其测试表征方法以及制备方法多样性, 给开发

一种通用的融合材料测试表征和制备工艺的数据库系统带来很大挑战. 基于此, 我们首先参照 CSTM 材料基因工

程数据通则, 提出了一个材料测试表征和制备工艺数据库框架, 进而基于无代码编程理念和语义 UI模板, 研发了一

个通用的材料测试表征和制备工艺数据库无代码构建系统MatFusion. MatFusion能适用于不同的材料体系, 帮助

企业快速构建材料专用数据库, 并在液态金属测试表征和制备工艺专用数据库的构建中得到了应用.
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Abstract: For many material companies, material design, manufacturing, and characterization are usually completed in
different departments, and then the life-cycle data of materials are separately located. Also, material characterization data
is presented in data files with their specific format of characterization instruments. The data of material properties and
manufacturing, which is discretely located, is not appropriate for using a novel data-driven approach for material research
and development. This initiates a need for a data infrastructure that can help to integrate these separately located material
data to formulate a database system. However, it is challenging to develop such a data infrastructure due to diverse
material characterization instruments and manufacturing processes. To address this need, we develop a general data
infrastructure that can help to build a specific material characterization and manufacturing database by following the
CSTM material genome engineering data principle and employing the zero-code development idea. In this study, we
illustrate the design and development of the data infrastructure and use it to build a characterization and manufacturing
database for liquid metal. It is demonstrated that the idea and data infrastructure for building a specific material
characterization and manufacturing database are appropriate and useful.
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我们调研发现, 对于很多新材料研发企业而言, 其
材料研发设计、制备以及测试表征分处于不同的部门,
导致材料制备工艺数据、测试表征数据以及材料研发

设计数据, 呈离散化、碎片化状态, 形成信息孤岛. 测
试表征人员要用到多种实验仪器来测量材料不同性能,
但是不同表征设备输出的数据格式各不相同, 大多保

存在测试表征部门的电脑中. 对于同样的物性, 还会涉

及到用不同测试设备进行表征. 比如电导率的测试表

征方法就有涡流法、U 型管和平管 3 种方法; 热导率

的测试表征方法就有激光导热仪和导热系数测试两种

方法. 对材料制备工艺数据而言, 或没有得到保存, 或
仅保存在生产部门的电脑中. 而测试表征设备和制备

工艺的多样性, 导致数据记录方式也不尽相同, 有的数

据需要人工手动记录, 有的数据以电子文档格式呈现.
材料实验数据的上述特点, 概括起来, 就是“多源、异

构”. 这种测试表征和制备工艺分散的数据存储方式不

便于材料研发数据共享, 更不便于借助 AI方法开展新

材料设计[1,2].
为了解决多源、异构的材料数据集中存储和共享,

国内外已有一些材料数据库平台, 旨在解决这个问题.
其中最知名是国外的 Citrination[3,4]. 它是一个开放的材

料数据和分析云平台, 允许用户上传自己的材料数据,
开放共享, 并基于此开展材料数据挖掘. Citrination 支

持十多种文件格式 (如 csv、cif、dat、fid、txt), 文件

上传后能自动被转换为 Citrination 定义的标准格式

PIF (Product Information File) 进行标准化存储. 但是它

不能很好地支持针对各类测试表征设备所获取数据的

录入和集中管理存储, 尤其是离散型数据的录入. 国内

主要有材料基因数据库平台MgeData (https://mgedata.
cn/), 它的数据录入要针对材料基因工程数据汇交 ,
并不主要针对材料研发企业的制备和测试表征数据

录入.
因此为了实现一个能帮助不同材料研发企业构建

他们专用材料数据库的一个统一、通用的系统, 从而

便于企业在一个集成的环境下录入材料测试表征和制

备工艺数据, 本文结合材料基因工程数据通则标准,
以及无代码编程理念, 研发了一个材料测试表征和制

备工艺数据库无代码生成系统, 称之为 MatFusion.
MatFusion 主要包括基于 CSTM 材料数据通则[5] 的一

个材料测试表征和制备工艺数据库框架, 以及基于此

材料数据库框架而开发的一个材料数据库无代码生成

系统. MatFusion 设计为一款无代码生成系统, 在代码

上提供抽象层, 以代码为基础, 允许用户以视觉方式构

建数据录入的 UI 界面. 这不仅有助于提高开发速度,
也给用户带来了更大的自主权, 使用户的需求很大程

度地“自定义化”.
CSTM 指中关村材料实验数据联盟[6], 它于 2019

年 8 月颁布了材料基因工程数据通则, 用于指导我国

的材料基因工程. 无代码编程是指一种无需代码基础,
适合业务人员、IT开发及其他各类人员来组装和配置

程序. 无代码并不是指软件没有代码, 软件的底层依旧

是由很多代码组成, 但是把传统需要写大量代码才能

实现的功能组件化了[7,8]. 用户可以在图形界面中, 使用

可视化建模的方式, 来组装和配置应用程序, 跳过所有

的基础架构, 只关注于使用应用模块来实现业务逻辑.
MatFusion的最大创新在于, 将 CSTM材料基因工

程数据通则和无代码开发理念相结合, 开发了一个通

用的材料专用数据库的无代码生成系统, 用户仅需自

定义语义 UI模板, 便能动态生成针对不同材料测试表

征设备的数据录入页面. MatFusion能够适用于不同的

材料研发企业, 解决了新材料研发企业存在的材料研

发设计、制备以及测试表征分处于不同的部门而形成

的“数据孤岛”问题. 并将分散独立的测试表征和制备

工艺数据融合, 方便数据共享且有助于基于数据驱动

的方法, 帮助新材料研发.
本文介绍了 MatFusion 的设计和开发理念, 并以

液态金属测试表征和制备工艺离散型数据的录入为案

例, 介绍了MatFusion的使用. 

1   CSTM材料数据通则

要做到一种通用的解决方案, 首先要遵循一个标

准. 中关村材料实验数据联盟 CSTM, 于 2019 年 8 月

颁布了材料基因工程数据通则, 建立了适合材料基因

工程需求的数据标准, 规范数据产生过程中要收集的

信息和遵循的格式, 满足数据 FAIR 原则 (Finabale,
Accessible, Interoperable, Reusable)[9]. CSTM是在中国

工程院战略研究下, 结合国家深化标准化工作改革方

案, 在国家标准委、工信部、中国工程院、中关村管

委会等部门的支持下成立的. 目前中关村材料实验数

据联盟负责中国材料基因工程相关标准制定, 以及其

它材料研发和试验标准的制定.
CSTM 材料基因工程数据通则基于材料科学在数
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据驱动模式下对数据的需求, 将数据分为样本信息、

源数据 (未经处理的数据) 与衍生数据 (经分析处理得

到的数据) 三类, 以操作 (样品制备/表征/计算/数据处

理) 为条目单位, 对每次操作分别赋予独立资源标识

(根据国标 GB/T 32843 或 DOI). 每条数据收集与操作

相关的元数据. 元数据主要包括: 方法、条件、结果、

和科技资源标识. 样品可以是实验产生的实物, 也可以

是经计算产生的虚拟物. 同理, 源数据可以来自于表征

或是直接测量, 也可以通过模拟计算产生.
参照 CSTM 材料基因工程数据通则, 本文提出了

一个基于 CSTM材料基因工程数据通则的材料数据库

架构体系, 如图 1所示. 从图中可以看到对于不同来源

的数据, 数据库要存储数据的样本信息、源数据以及

它的衍生数据, 同时对于样本的制备或者测试方法等

都需要给出它的测试方法、条件、结果以及科技资源

标识等信息.
 

文献

实验

计算

机器学习

结构数据库

制备工艺过程
数据库

物性数据库

服役评价
数据库

样本信息

样品制备测
试表征计算

源数据

分析处理

衍生数据

方法

条件

结果

科技资源标识

 

图 1    基于 CSTM材料基因工程数据通则的材料数据库架构体系
 
 

2   材料数据库框架设计

基于图 1, 本文提出了一个测试表征和制备工艺专

用数据库的架构. 从材料生命周期看, 包括如下数据库

表. 由于不同材料或样品, 采用的设备、工艺、方法等

均不相同, 本文提出了采用语义模板的方法, 动态生成

数据的的采集页面.
(1) 样本信息: 录入化学式、结构、成分等信息.
(2) 制备工艺: 录入制备工艺相关信息.
(3) 物相组成: 录入该样本物相组成等信息.
(4) 微观组织: 录入该样本的微观组织信息.
(5) 基本物性: 录入该样本的基本物性数据.
(6) 服役性能: 录入该样本测试的服役性能数据.
从实验角度 (制备和表征) 来看, 一般有组成元素,

组成物相, 制备工艺以及物性等. 材料属性又有牌号和名

称等. 因此针对金属和无机非金属材料的一个制备表

征的数据库架构如图 2所示. 主要的数据库表结构如下:
材料 (ID, 名称, 牌号, 化学表达式, …)
组成元素 (ID, 材料 ID, 元素序号, 含量, …)
元素属性 (ID, 组成元素 ID, 电负性, …)

制备工艺 (ID, 材料 ID, 原料, 工艺, …)
组成物相 (ID, 材料 ID, 名称, 含量, 类型, …)
晶体结构 (ID, 物相 ID, 空间群, 晶格常数, 原子占

位, …)
物 性 (ID, 材料 ID, 表征 ID, 温度条件, 尺寸条件,

其它条件, …)
表征方法 (ID, 仪器, 操作, …)
通过晶体结构可以与计算数据库建立起关联, 从

而实现制备表征数据库、晶体结构数据库与计算数据

库的关联 ,  从而真正实现材料基因工程所倡导的计

算、制备和表征的一体化集成. 

3   材料数据库框架无代码构建系统实现 

3.1   材料测试表征和制备工艺数据库无代码生成系统

架构

材料测试表征和制备工艺数据库无代码生成系统

如图 3 所示. 主要包括材料测试表征和制备工艺数据

库, 离散型数据录入, 以及电子数据录入. 材料测试表

征和制备工艺数据库, 分为成分信息, 制备工艺, 物相
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组成, 组织结构、基本物性, 以及服役性能几个层面.
数据录入分为: 手工录入 (离散型)和电子数据导入. 由

于手工录入数据和电子数据导入的特点不同, 因而数

据录入方法不同.
 

原料
制备工艺

元素序号
工艺

牌号
名称 含量 名称 类型 含量

涉及

名称化学式

1

1

1

1

1
组成元素

M
含有 材料 具有 组成物相 编号

1
具有

M

M

M

M

M

元素属性 具有
微观

具有
性能值

具有

温度条件组织
0/M

元素序号
电负性
...

同义词
对应 物性 尺寸条件 晶体结构

其它条件
编号

测试

物性标准

中文 表征方法

仪器

操作

英文 单位 类别

 

图 2    材料数据库架构
 

 

语义 UI 模板定义

语义 UI 模板修改

语义 UI 模板查询

语义 UI 模板删除

语义 UI 模板管理模块

UI 页面生成模块

数据录入模块

方法

条件

结果

设备名称和型号获取

设备电子文档解析
插件库 (预设)

获取电子文
档解析插件

测试表征设备管理

电子文档解析模块

材料测试表征和
制备工艺数据库

测试表征电子文档离散数据?

电子文档? 设备名称和型号

离散数据

 

图 3    系统架构图
 
 

3.1.1    手工录入数据的流程

(1)根据材料体系, 通过语义 UI模板, 定义该材料

体系的测试方法, 测试条件和结果, 以及制备方法, 制
备条件和结果.

(2) UI 页面生成模块, 调用上述定义的语义 UI 模

板, 生成相应的成分信息录入页面, 制备数据录入页面,
物相组成录入页面, 组织结构录入页面, 基本物性录入

页面, 以及服役性能录入页面.
(3) 基于上述的各录入页面, 用户调用数据录入模

块, 进行成分信息, 制备工艺, 物相组成, 组织结构、基
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本物性, 以及服役性能的录入, 进入材料测试表征和制

备工艺数据库中. 

3.1.2    电子数据导入的流程

(1)用户输入设备名称和型号.
(2) 测试表征设备管理模块基于上述的设备名称

和型号, 通过设备名称和型号获取模块, 获取输入设备

名称和型号, 从而在预设的设备电子文档解析插件库

中, 获取相匹配的电子文档解析插件.
(3) 用户输入该材料测试表征的电子文档结果, 电

子文档解析模块通过调用上述的电子文档解析插件,
解析出该材料的测试表征数据, 进入测试表征和制备

工艺数据库中. 

3.2   无代码生成系统设计

前文可知本系统数据库的设计遵循了 CSTM 规

范, 无论对于制备和表征, 都只能通过方法、条件和结

果去定义, 这个“方法、条件和结果”如何与材料的成

分信息、制备工艺、物相组成、微观组织、基本物化

属性以及服役性能关联? 以测试表征为例, 不同材料的

测试表征方法不同, 即便是对于相同的材料的同一属

性的测试表征方法都有所不同. 例如对于密度这一物

理性质来说, 就有比重瓶法和密度天平法两种不同的

测试方法.

基于上述考虑, 本系统引入了语义 UI模板的设计.
即对材料的测试表征方法和制备工艺, 预先定义一个

通用的语义 UI 模板, 定义测试或制备所涉及的方法,
条件和结果. 一旦语义 UI 模板定义好后, 在用户进行

材料表征和制备数据录入时, 便可以选择定义好的模

板进行数据的录入, 解决了数据录入时“通用”和“个性

化”的问题. 

3.2.1    语义 UI模板构成元素及元数据

语义 UI 模板元素构成 ,  根据上述讨论 ,  遵循

CSTM 规范, 语义 UI 模板的构成元素为: 方法、条件

和结果. 条件又分为一级条件 1、一级条件 2 等. 每个

一级条件下又可含有二级条件 1、二级条件 2等.
模板元素的元数据描述, 如何定义方法、条件和

结果呢? 为了解决这一问题, 本文提出了如下的元数据

规范来描述它们, 如图 4所示.
从图 4 可以看出, 方法由方法名和方法两个元数

据定义 .  测试条件由条件名、条件值和条件值单位

3个元数据描述; 结果同样由结果名、结果值和结果值

单位 3 个元数据描述. 条件又分为一级条件、二级条

件等. 例如对测试条件温度来说, 在温度这一条件下又

分为外焰温度和内焰温度, 此时温度就是一级条件, 外
焰温度和内焰温度则是二级条件.

 

方法

条件

结果

方法名

一级条件 1

二级条件 1

三级条件 1

结果

条件名

条件值

结果名

结果值

结果单位

字符

文本

文件

图片

范围

数组

条件单位

方法说明

一级条件 2

三级条件 2···

二级条件 2···

 

图 4    UI模板的构成
 

无论是条件值或者结果值, 都可以是字符类型、

文本类型、文件类型、图片类型、范围值以及数组和

矩阵类型. 因此用户可以通过 UI模板对层级关系以及

数据的类型进行自定义. 

3.2.2    语义 UI模板的实现

根据语义 UI模板的构成要素和元数据规范, 如何
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描述该语义 UI模板呢?
在实现技术上, 可以使用文本或者 XML或者 JSON

或者知识图谱等来描述对象, 本系统中使用的是轻量

级的 JSON. 对于测试条件来说, 用户只需定义测试条

件名、测试条件值类型、测试条件单位, 系统会自动

将用户的输入以 JSON 的格式描述 (目前用户暂只能

以 JSON格式输入).
例如用户要录入测试条件名为“温度”, 其下又包

含“内焰温度”和“外焰温度”两个二级条件, 数值类型均

为字符类型, 单位均为“摄氏度”, 并且外焰温度值为

100. 相关的 UI模板语句如下所示:
[{
"name": "温度",
"valueType": "object",
"value": [{
　"name": "内焰温度",
　"unit": "摄氏度",
　"valueType": "string"
}, {
　"name": "外焰温度",
　"unit": "摄氏度",
　"value": "100",
　"valueType": "string"
}]
}]
本系统也对多种的录入数据格式进行了定义. 例

如在录入温度时可能需要录入最高温度、最低温度,
此时在进行语义 UI 模板的填写时将 valueType 写为

“range”即可. 当前本系统支持的数据类型有字符类

型、文本类型、矩阵、文件/图片、范围值, 分别为

“string”“text”“array”“file”“range”. 之后也将会根据实际

的使用情况进行数据类型的扩充. 

3.2.3    模板数据库存储设计

由前文可知语义 UI 模板的构成元素为方法、条

件和结果, 以及相应的元数据描述. 因此本系统设计了

如下的数据库, 用于存储语义 UI模板的构成元素和元

数据描述, 如图 5 所示, 数据库中“MethodTemplate”存
储表用于存储模板类型、方法名和方法描述. 其中模

板类型指明是用于描述“结果”或者“条件”. “Condition”
表用于存储条件的元数据描述. “Result”表用于存储结

果的元数据描述. 

3.2.4    语义 UI模板管理

为了实现用户对语义 UI模板的管理, 本系统不仅

提供了模板定义和查看功能, 还提供了模板的修改和

删除功能, 这样用户不仅可以录入方法模板, 也可以对

已经录入的方法模板存在的不恰当的地方进行修改和

删除, 这让语义 UI模板的使用更加灵活.
修改模板是用户对已添加好的方法模板进行的管

理操作. 当用户选定了某一个具体的测试方法后, 点击

“修改模板”按钮将会跳转到修改模板页面, 页面的内

容则是用户选择的该方法模板的具体内容. 用户可以

对方法名、方法描述、测试条件和测试结果进行修改,
测试条件和测试结果的录入语句遵循前文提到过的语

义 UI模板的规范. 当用户对需要修改的内容修改完毕

后点击“保存”按钮将会触发相应的方法将用户修改过

后的内容更新到数据库中.
 

Experiment.MethodTemplate

ID

MethodType

MethodName

MethodDescription

Condition

Result

integer

string

string

string

string

string

string

string

object

object

Obj

Obj

fk Experiment.MethodTemplate

Result Name

Value

Value Type

Unit
string

string

string

string

Name

Value

Value Type

Unit

Experiment

Condition

MethodlD    integer

 
图 5    模板数据库设计

 

删除模板是用户对已添加好的方法模板进行的管

理操作. 当用户选定了某一个具体的测试方法后, 点击

“删除模板”按钮将会触发相应的方法将用户选择的该

方法模板从数据库中删除. 

3.2.5    UI页面生成

语义 UI 模板实现了用户在录入数据时对录入页

面的自定义功能. 当用户录入模板语言并保存时, 本系

统会调用模板解析模块对用户录入的模板信息进行解

析; 基于对模板的解析, 调用页面生成模块最终生成数

据录入页面.
用户录入数据时, 当用户选择模板后, 系统便会依

次读取语义模板数据库中存储的信息, 最终根据存储

的“valueType”的值来生成相应的页面. 系统会根据数

据值的类型, 字符类型、文本类型、矩阵、文件\图
片、范围值, 分别生成相应的页面.

(1)当数据类型为字符类型时页面如图 6所示.
(2)当数据类型为文本类型时页面如图 7所示.
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图 6    字符类型页面显示

(3)当数据类型为矩阵、数组类型时页面如图 8所示.
 

 
图 7    文本类型页面显示

 

 
图 8    矩阵、数组类型页面显示

 

(4)当数据类型为文件、图片类型时页面如图 9所示.
 

 
图 9    文件、图片类型页面显示

 

(5)当数据类型为范围值时页面如图 10所示.
 

 
图 10    范围值页面显示

  

3.2.6    语义 UI模板的使用案例

接下来本文将举两个简单的例子来说明语义 UI
模板的使用. 分别是制备工艺的“化学合成法”和磁滞

回线的测试表征方法“振动样品磁强计”.
(1)化学合成法制备工艺模板

“化学合成法”的制备条件为“温度”和“时间”, 单位

分别是“摄氏度”和“小时”, 输入定义为字符型, 则该方

法的制备条件的模板语句为:
[{
　"name": "温度",
　"unit": "摄氏度",
　"valueType": "string"
}, {
　name": "时间",
　"unit": "小时",
　"valueType": "string"
}]
制备结果包括“颜色”和“状态”, 同样按字符定义,

定义的语义 UI模板语句如下:
[{
　"name": "颜色",

　"unit": "",
　"valueType": "string"
}, {
　"name": "状态",
　"unit": "",
　"valueType": "string"
}]
一旦定义好后, 该语义模板相关信息会存于数据

库中. 最终生成的基于化学合成法制备工艺的数据录

入页面如图 11所示.
 

 
图 11    化学合成法 UI页面

 

(2)振动样品磁强计语义 UI模板

磁滞回线的测试表征方法“振动样品磁强计”, 其
测试条件为“温度”, 单位为“摄氏度”, 输入定义为字符

类型, 则该测试表征方法的表征条件模板语句为:
[{
　"name": "温度",
　"unit": "摄氏度",
　"valueType": "string"
}]
表征结果为饱和磁化强度的一个图片文件, 因此

定义的语义 UI模板如下:
[{
　"name": "结果文件",
　"valueType": "file"
}]
基于振动样品磁强计生成的数据录入界面如图 12. 

3.3   电子文档数据的录入

电子文档数据的录入, 相对比较容易. 电子文档数

据的录入和测试表征设备密切关联. MatFusion 针对常

见的测试表征设备所产生的电子文档数据, 预先开发了

相应的解析模块. 用户在录入数据时, 只需输入测试表征

设备, 型号, 以及关注的物性数据, 然后上传该电子文档
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文件, 系统会自动解析电子文档, 提取关键数据, 存入

数据库中. 对于没有定义的测试表征设备, 根据该电子

文档格式, 需要进行个性化的开发, 集成到 MatFusion
中, 如图 13. 

4   案例

本章以录入 Ga 基合金 Ga61In25Sn13Zn1 液态金

属的离散型实验数据为例, 说明 MatFusion 的使用. 要
录入的数据包括: 成分信息、制备工艺、物相组成、

组织结构、基本物性以及服役性能几个层面. 要录入

的样本数据如表 1所示.
从表 1分析可以看出, 不同的物化性能, 测试表征

所用的仪器不同, 测试表征条件, 数据类型也不尽相同.
而且, 即便是同一种物化性质 (如热导率), 测试表征所

用仪器也不相同.

 
图 12    振动样品磁强计 UI页面

 

 

 
图 13    MatFusion系统主页面

 

表 1     样本数据表
 

类别 待录入的信息 测试表征设备 条件 备注

成分信息 化学成分占比
X 射线频谱分析(EDS) 室温 离散数据

X射线光电子能谱分析(XPS)

制备工艺 真空冶炼法 50 ℃, 1 h

物相组成 XRD 图 X射线衍射法(XRD) 室温

组织结构 SEM 图 扫描电镜(SEM)

基本物性

物理性质

密度
比重瓶法 室温 离散数据

密度天平法

粘度 旋转流变仪MCR502 室温 离散数据

接触角
高温高真空接触角测量仪 抽真空加热 电子文档

光学接触角测量仪 室温 电子文档

电学性质 电导率

涡流法 离散数据

U型管 离散数据

平管 离散数据

力学性质

表面张力 接触角测量仪(悬滴法)
布氏硬度 布氏硬度计

抗拉强度 抗拉强度测试仪

热学性质

比热容 DSC差式扫描量热法(200F3) 离散数据

熔点 DSC差式扫描量热法(200F3) 文档/离散

熔化焓 DSC差式扫描量热法(200F3) 文档/离散

热导率
激光导热仪(LFA467) 文档/离散

导热系数测试(DRL-III) 文档/离散

热膨胀系数 热机械分析仪(TMA 402F3) 文档/离散

磁学性质
饱和磁化强度 振动样品磁强计 电子文档

磁滞回线 振动样品磁强计 电子文档

服役性能 暂无
 
 

采用本文提出的方法, 录入的方法如 4.1, 4.2节. 

4.1   录入页面

根据材料测试表征和制备工艺数据库, 分为成分

信息、制备工艺、物相组成、组织结构、基本物性以

及服役性能几个层面, 开发出如图 14的录入页面. 

4.2   离散数据的手工录入

(1)成分信息录入

成分信息的测试方法, 包括 X 射线频谱分析 (EDS),
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以及 X 射线光电子能谱分析 (XPS) 等. 这里选择用 X
射线频谱分析 (EDS), 测试条件是在室温下, 结果为图

像. 则对于 X 射线频谱分析方法录入测试表征数据所

定义的语义 UI模板关键语句如下 (JSON 语句格式).
测试方法: X 射线频谱分析.
测试条件主要是温度. 定义的语句如下:
[{
　"name": "温度",
　"unit": "摄氏度",
　"valueType": "string"
}]
测试结果为 EDS 样本, 以文件的形式呈现, 定义

的语义 UI模板如下:
[{
　"name": "EDS样本",
　"unit": "",
　"valueType": "file"
}]
基于上述语义 UI模板, 产生的数据录入 UI页面如

图 15所示. 这时用户就可上传 X 射线频谱分析的图像

文件.
 

 
图 14    电子数据录入界面

 

 
图 15    X射线频谱分析 UI页面生成

 

(2)制备表征

制备表征的数据录入, 分为两个部分: 制备原料和

制备方法. 制备原料一般包括: 原料、纯度、用量、厂

家和批号, 而制备方法主要是文本描述. 制备原料的数

据录入是基于静态页面. 制备方法和制备结果则是使

用语义 UI模板进行定义. 对于真空冶炼法的数据录入,
所定义的语义 UI模板关键语句如下.

制备方法: 真空冶炼法

制备条件为温度和时间, 定义的语句如下:
[{
　"name": "温度",
　"unit": "摄氏度",
　"valueType": "string"
}, {
　"name": "时间",
　"unit": "小时",
　"valueType": "string"
}]
制备结果为颜色和状态, 定义的语句如下:
[{
　"name": "颜色",
　"unit": "",
　"valueType": "string"
}, {
　"name": "状态",
　"unit": "",
　"valueType": "string"
}]
生成的制备工艺数据录入页面如图 16所示.

 

 
图 16    制备工艺数据录入页面

 

(3)物相组成

材料的物相组成可通过 X 射线衍射法 (XRD), 测
试条件为室温, 其结果也是图像, 因此生成物相组成数

据录入页面的 UI定义语句如下:
测试方法: X 射线衍射法 (XRD)
测试条件:
[{
　"name": "温度",
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　"unit": "摄氏度",
　"valueType": "string" }]
测试结果:
[{
　"name": "结果文件",
　"unit": "",
　"valueType": "file" }]
生成的物相组成数据录入页面如图 17所示.

 

 
图 17    物相组成数据录入页面

 

(4)微观组织

该类 Ga基合金的微观组织用扫描电镜 (SEM), 在
室温下表征, 表征结果为图像. 要支持该扫描电镜表征

结果的录入, 则定义的针对扫描电镜测试表征数据录

入的语义 UI模板关键语句如下.
测试方法: 扫描电子显微镜

测试条件:
[{
　"name": "温度",
　"unit": "摄氏度",
　"valueType": "string"
}]
测试结果:
[{
　"name": "结果文件",
　"unit": "",
　"valueType": "file"
}]
通过上述语句定义的 UI模板, 产生的扫描电镜图像

录入页面如图 18所示, 这时用户就可录入微观组织数据.
 

 
图 18    扫描电镜图像录入页面

(5)基本物化属性数据的录入

这里以输入该类材料体系的比热容、熔点和熔化

焓热学性质为例, 说明如何定义语义模板. 这些数据都

是离散型. 定义生成比热容、熔点和熔化焓热学数据

的 UI录入页面语句如下:
测试方法: DSC差式扫描量热仪 (200F3)
测试条件

[{
　"name": "温度",
　"unit": "摄氏度",
　"valueType": "string"
}]
测试结果:
[{
　"name": "比热熔",
　"unit": "",
　"valueType": "string"
}, {
　"name": "熔点",
　"unit": "摄氏度",
　"valueType": "file"
}, {
　"name": "熔化焓",
　"unit": "",
　"valueType": "file"
}]
生成的录入界面如图 19所示.

 

 
图 19    基本物化属性数据录入界面 

5   讨论

相较与其它材料基因数据库平台或系统, MatFusion
的最大特点在于提出了一种通用的方法, 用于整合材

料研发企业分散的测试表征和制备工艺数据. 其主要

创新点, 体现在以下几个方面.
(1) 提供了一种通用的材料测试表征和专用数据

库架构, 解决了由于测试表设备和方法的不同带来的
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数据存储多样性问题. 将新材料研发所需要的各种数

据整合在一起, 方便实验人员之间数据的传递以及保

证数据的安全性.
(2) 基于上述架构, 提出了一种材料专用数据库的

无代码生成系统. 用户仅需自定义语义模板, 便能生成

数据动态录入页面. 用户通过自定义语义模板, 动态的

生成数据录入界面, 这为离散的数据的录入带来很大

的便利. 同时模板的设计还包含了多种形式数据的录

入, 这可以支持更多方法的录入, 使用户有更多的选择.
(3) 能便捷地帮助实现材料测试表征和制备工艺

数据的融合. 该方案能将材料的分散独立的数据整合

到一起方便了实验人员之前的数据共享, 而且有助于

对新材料开展机器学习, 构建 QSPR模型, 预测新型材

料的性质, 加快新材料的研发.
目前的语义 UI 模板的定义, 主要通过轻量级的

JSON. 实际上, 语义 UI 模板的定义, 还可通过知识图

谱的方式, 使得数据的录入变得更加智能化. 

6   结束语

由于测试表征的多样性以及各种数据的独立存储,
导致新材料在研发时的各种数据等变得离散化、碎片

化, 形成信息孤岛. 如何将这些离散且多样性的数据以

一种统一的方式存储起来, 是新材料研发时亟待解决

的问题. 因此为了实现在一个统一的、通用的环境下

实现对不同材料种类和体系数据的录入, 本文结合材

料基因工程数据通则, 以及无代码生成理念, 研发了要

一个材料测试表征和制备工艺数据库无代码生成系统

MatFusion. 该系统提出了语义 UI模板语言, 用户能够

通过自己定义的语义 UI 模板实现对不同测试表征和

制备工艺的数据录入界面的自定义.
我们将会对语义 UI模板语言进一步优化, 通过更加

友好的页面让用户定义描述方法、条件和结果的元数

据, 使其拥有更加良好的交互界面和更加全面的功能,

满足更多“多源、异构”的材料数据融合、集成和共享.
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