
报告人简介：翁红明，中科院物理所研究员，中科院凝
聚态物质科学数据中心主任。2000年获得南京大学物理
系本科学位，2005年获得南京大学凝聚态物理博士学
位。主要从事计算凝聚态物理方向的研究工作，一方面
致力于计算方法和程序的开发，另一方面着重于凝聚态
物质中新奇量子现象的计算研究。迄今共发表SCI论文
250余篇，被引用29000余次，h-因子67。先后获得基金
委“优青”、“杰青”项目资助，还获得中国科学院青
年科学家奖，腾讯基金会科学探索奖，陈嘉庚科学奖
（排名第三）和国家自然科学一等奖（排名第三）等。
2018年起连续7年入选科睿唯安“全球高被引科学
家”。其“理论预言并实验发现外尔半金属”的相关工
作入选英国物理学会“物理世界2015年度十大突破”，
入选美国物理学会“物理2015年度八大亮点工作”，科
技部“2015年度中国十大科技进展”等。2018年该工作
入选美国物理学会“Physica Review”系列期刊125周年
纪念论文集。

复旦大学物理系 Colloquium

摘要：材料计算设计一直是计算物理研究人员努力追求的目标。基于量子力学
的第一性原理计算可以比较精准地给出固体材料的电子结构和物理性质，是进
行量子材料计算研究和设计的主要工具。通常，人们在掌握了物理机理和物理
图像后，根据已有的材料知识和经验，利用有效的计算工具，可以设计或找寻
到具有目标性质的候选材料。随着“大数据+人工智能”技术与理念的快速发
展和完善，量子材料计算设计根据数据量的多少或数据的使用方式，分为三个
层次。在数据缺乏的时候，个人的物理图像、计算工具以及材料知识都非常重
要，材料设计处于“大海捞针”阶段；当材料数据量多且可方便检索时，个人
的材料知识可以被穷尽式的搜索替代，但物理图像和计算工具仍然需要；当材
料的数据量较大且可以用于训练机器学习模型时，材料性质与多个复杂变量之
间的相关关系、模式或规律可以被模型很好地学习到，而训练好的模型就是一
个高效的计算工具，可直接用于新材料相关物性的计算设计。这极大地简化了
对研究人员物理图像、计算工具和材料知识的要求，提升了研发效率。本报告
将通过介绍若干拓扑材料的计算设计经历，来展示数据驱动的材料设计的特
点、方式和优势，推动“大数据+人工智能”研究新范式的建立与发展。
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