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一、引言与行业范畴

材料行业是国民经济的基础性、先导性产业，是高端装备、新能

源、电子信息、生物医疗等战略领域发展的“工业粮食”。材料的性

能直接决定下游产品的质量、寿命与竞争力，材料技术的突破往往引

领着新一轮产业变革。
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根据国家《“十四五”原材料工业发展规划》《新材料产业发展指

南》《关于推动新材料产业高质量发展的指导意见》，材料行业涵盖以

下核心领域：

领域 细分方向 战略定位

金属材料
钢铁、铝合金、钛合金、

高温合金、稀有金属
基础工业支柱

无机非金属

材料

陶瓷、玻璃、水泥、碳材

料、耐火材料
关键基础材料

高分子材料
塑料、橡胶、纤维、胶粘

剂、功能高分子
轻量化核心材料

复合材料

碳纤维复合材料、陶瓷基

复合材料、金属基复合材

料

战略性新兴材料
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二、政策背景与战略导向

政策文件 发布机构 核心内容 AI 仿真战略导向

《“十四五”

原材料工业

发展规划》

工信部

推动原材料工

业高端化、绿色化、

智能化发展

鼓励数字孪生、智

能控制技术在材料

制备中的应用

《新材料产

业 发 展 指

南》

工信部等

四部门

突破一批关键战略

材料，提升产业创新

能力

支持 AI 赋能材料

设计、工艺优化、

服役评价

《关于推动

新材料产业

高质量发展

的 指 导 意

见》

工信部
加快新材料研发、生

产、应用全链条协同

推动材料基因工程

与 AI深度融合

《原材料工

业数字化转

型工作方案

（2024-202

6年）》

工信部等

九部门

打造一批数字化转

型标杆场景

支持工艺仿真、质

量预测、能效优化

《关于“人

工智能+”行

动（2024-2

026）》

工信部
打造“人工智能+”

标杆场景

明确 AI 与材料研

发、制造深度融合

《工业重点 国家发改 明确钢铁、有色、建 为能效优化仿真提
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领域能效标

杆水平和基

准水平》

委 材等重点领域能效

标杆

供目标基准
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三、材料行业关键技术难点

3.1 材料研发领域

技术难点 具体表现

研发周期长
传统“试错式”研发模式周期 10-20年，新型

材料成分-工艺-组织-性能关系复杂

实验成本高
高温合金、碳纤维等高端材料制备实验成本高

昂，一次试错损失巨大

多尺度关联难
从原子/分子尺度到宏观尺度的跨尺度关联建

模困难，微观机理与宏观性能难以贯通

数据孤岛
材料数据分散于企业、高校、科研院所，缺乏

统一的材料数据库
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3.2 特种金属材料领域

技术难点 具体表现

冶炼过程控制难
电弧炉/转炉熔池温度场、流场复杂，成分均匀

性控制难

连铸坯质量波动
中心偏析、裂纹倾向难以预测，探伤合格率波

动大

轧制组织演化复

杂

再结晶、晶粒长大过程受多因素耦合，组织预

测精度低

热处理变形大
淬火、回火过程热应力、组织应力耦合，变形

控制难
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3.3 无机非金属材料领域

技术难点 具体表现

陶瓷烧结致密化

难

烧结过程温度场、应力场耦合，产品密度均匀

性差

玻璃成型缺陷多
气泡、条纹等缺陷在线检测难，光学均匀性难

以保证

水泥煅烧能耗高
回转窑温度场-化学反应耦合复杂，能耗优化空

间有限

碳纤维制备工艺

敏感
预氧化、碳化过程工艺窗口窄，缺陷率高
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3.4 高分子材料领域

技术难点 具体表现

聚合反应控制难
分子量分布、转化率受温度、压力、催化剂多

因素影响

共混改性性能预

测难

相形态与性能关系复杂，配方开发依赖大量实

验

注塑成型翘曲变

形大
充模-保压-冷却过程流-热耦合，变形控制难

老化寿命预测难 光、热、氧等多因素耦合，寿命预测精度低
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3.5 复合材料领域

技术难点 具体表现

铺层设计优化难
各向异性、层间性能复杂，力学性能预测精度

低

固化工艺窗口窄
热压罐成型过程温度、压力、真空度耦合，孔

隙率控制难

界面结合强度低
纤维-基体界面结合质量受工艺影响大，失效风

险高

无损检测效率低
分层、孔隙等内部缺陷检测依赖人工判读，效

率低
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3.6 材料应用与服役领域

技术难点 具体表现

疲劳寿命预测难
载荷谱、微观结构、环境多因素耦合，寿命预

测精度低

腐蚀/氧化风险高
高温、腐蚀环境下材料退化机理复杂，服役安

全风险大

失效分析耗时长 多因素耦合失效，根因定位依赖专家经验

回收利用率低
材料性能退化机制不清，再生材料性能难以保

证
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四、AI 赋能解决方案

技术难点 AI 赋能仿真解决方案 核心价值

材料研发领域

研发周期长

成分-性能预测模型，基于高

通量计算数据快速筛选最优

成分区间

研发周期缩短 50%-7

0%，实验次数减少 80%

实验成本高
主动学习指导实验设计，智

能推荐最有价值的实验方案

实验成本降低 60%，信

息获取效率提升

多尺度关联

难

跨尺度建模框架，整合分子

模拟、相场模拟与宏观性能

预测

微观机理与宏观性能

贯通，预测精度提升

数据孤岛

材料知识图谱，整合文献、

专利、实验数据，构建统一

材料数据库

数据复用率提升，研发

知识沉淀

特种金属材料领域

冶炼过程控

制难

电弧炉/转炉熔池流场-温度

场耦合代理模型，实时优化

供氧、造渣

能耗降低 5%-10%，金

属收得率提升 1%-3%

连铸坯质量

波动

连铸过程热-力耦合仿真，预

测中心偏析、裂纹倾向

缺陷率降低 30%，探伤

合格率提升

轧制组织演

化复杂

轧制过程组织演化代理模

型，预测再结晶、晶粒尺寸

产品性能稳定性提升，

一次合格率提高 5%-

8%
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技术难点 AI 赋能仿真解决方案 核心价值

热处理变形

大

淬火-回火过程温度场-应

力场耦合仿真

变形量降低 40%，硬度

均匀性提升

无机非金属材料领域

陶瓷烧结致

密化难

烧结过程致密化-晶粒生长

代理模型，优化升温曲线

烧结周期缩短 20%，产

品密度均匀性提升

玻璃成型缺

陷多

玻璃熔制-成型过程热-流

耦合仿真

气泡缺陷降低 50%，光

学均匀性提升

水泥煅烧能

耗高

回转窑温度场-化学反应耦

合代理模型

能耗降低 8%-12%，产

品质量稳定性提升

碳纤维制备

工艺敏感

预氧化-碳化过程热-化学

耦合仿真

碳化收率提升 5%，缺

陷率降低 30%

高分子材料领域

聚合反应控

制难

聚合动力学代理模型，预测

分子量分布、转化率

反应时间缩短 20%，批

次稳定性提升

共混改性性

能预测难

共混物相形态-性能代理模

型

性能预测精度>90%，

配方开发周期缩短50%

注塑成型翘

曲变形大

充模-保压-冷却过程流-热

耦合仿真

翘曲变形降低 30%，成

型周期缩短 15%

老化寿命预

测难

光-热-氧多因素耦合老化

模型

寿命预测精度>85%，

质保成本降低

复合材料领域

铺层设计优

化难

复合材料宏观-细观力学代

理模型，预测刚度、强度

减重 10%-20%，设计周

期缩短 60%
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技术难点 AI 赋能仿真解决方案 核心价值

固化工艺窗

口窄

热压罐/热压机成型过程热-

流-固化耦合仿真

孔隙率降低 50%，残余

应力减小

界面结合强

度低

界面结合强度-工艺参数关

联模型

界面失效风险降低，疲

劳寿命提升

无损检测效

率低

超声/热成像 AI识别，自动

检测分层、孔隙缺陷

检测效率提升 3倍，检

出率>95%

材料应用与服役领域

疲劳寿命预

测难

载荷谱-微观结构-疲劳寿

命代理模型

寿命预测精度>85%，

可靠性评估更准确

腐蚀/氧化

风险高

环境-材料耦合腐蚀动力学

模型

服役安全预警，维护周

期优化

失效分析耗

时长

失效案例知识图谱+推理引

擎

失效定位时间从天级

缩短至小时级

回收利用率

低

材料性能退化模型+分选工

艺优化

回收利用率提升 20%，

再生材料性能提升



14

五、系统级融合趋势

融合方向 核心内涵 AI 赋能价值

材料基因

工程

构建“成分-工艺-组织-性

能”高通量计算与实验平台

新材料发现速度提升 10

倍，研发成本降低

研发-生产

-应用一体

化

打通材料设计、工艺开发、

生产制造、服役评价数据链

研发周期缩短 50%，工艺

稳定性提升

数字孪生

工厂

物理工厂与虚拟工厂实时

映射，实现工艺在线优化

能耗降低 5%-15%，质量

波动减少

材料数据

库联盟

企业-高校-科研机构共建

共享材料数据

数据孤岛打破，研发效率

提升

绿色低碳

制造

碳足迹动态核算，工艺碳排

放优化

单位产品碳排放降低10%

-20%
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六、未来展望

6.1 技术趋势

技术方向 发展趋势 AI 仿真作用

材料基因组
从“试错”走向“理性设

计”，实现按需设计

成分-工艺-组织-性能

全链条建模，设计周期缩

短

多尺度仿真
从原子尺度到宏观尺度

贯通，实现跨尺度建模

代理模型加速各尺度仿

真，精度与速度兼得

智能制造
从自动化走向智能化，实

现工艺自优化

过程实时控制，质量在线

预测，能耗动态优化

绿色循环
从线性经济走向循环经

济

材料寿命预测，回收工艺

优化，再生材料性能提升

数字孪生
从单设备走向全产线、全

生命周期

虚实映射、实时交互、闭

环优化
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6.2 产业价值

AI 赋能解决方案正推动材料行业从“经验试错”向“理性设计”

转型，核心价值体现在：

研发提速 新材料研发周期缩短 50%-70%，实验次数减少 80%

提质增效 产品一次合格率提升 5%-10%，工艺调试周期缩短 50%

降本降耗 制造成本降低 8%-15%，综合能耗降低 5%-12%

可靠寿命 寿命预测精度>85%，服役安全风险降低

绿色循环 回收利用率提升 20%，碳排放降低 10%-20%

结语

材料行业正处于从“规模扩张”向“质量效益”转型的关键期。

AI 赋能解决方案以宏观仿真与理性设计为核心，正在破解长期存在

的研发周期长、工艺控制难、质量波动大、服役预测难等核心难题。

本白皮书系统梳理了材料研发、金属材料、无机非金属材料、高

分子材料、复合材料、材料应用与服役六大领域的关键技术难点与A

I 赋能路径，展示了从单点应用到系统级融合的演进方向。随着材料

基因工程、数字孪生、多尺度仿真等融合趋势深化，AI 将从辅助工

具升级为材料行业不可或缺的“智能大脑”，为构建高效、绿色、智

能的现代化材料工业体系提供核心支撑。
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