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我国自强自立高质量发展“四个基础” 

面临的科学理论难题与对策建议 

张 莉, 张清杰 
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摘 要: 基础材料、基础元器件、基础软件和基础算法(简称为“四个基础”)是我

国基础工业和高科技工业发展的基石, 未来十五年是我国“四个基础”突破重围、

自强自立高质量发展并引领国际的关键时期。本文通过战略研究, 分析了我国

“四个基础”的发展现状, 提出了“四个基础”发展面临的核心科学理论难题, 建议

从五个方面系统建设有利于突破重围和超越引领的原始创新环境与体制机制。 
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Countermeasures for the High Quality Development of 

“Four Foundations” in China 
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Abstract: Basic materials, basic components, basic software and basic algo-

rithms (abbreviated as “Four Foundations”) are the cornerstone of the develop-

ment of China’s basic industry and high-tech industry. The next 15 years will 

be a critical period for China’s “Four Foundations” to achieve breakthrough 

against the siege, self-reliance, high-quality development and lead the world. 

Through strategic research, this paper analyzes the current situation of the 

development of “Four Foundations” in China, puts forward the core scientific 

theoretical problems faced by the development of “Four Foundations”, and 

suggests that the system construction from five aspects is conducive to 

breaking through the encirclement and surpassing the original innovation 

environment and system mechanism. 
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1  我国“四个基础”发展现状 

《中共中央关于制定国民经济和社会发展第十

四个五年规划和二〇三五年远景目标的建议》提出

“坚持创新在我国现代化建设全局中的核心地位 , 

把科技自立自强作为国家发展的战略支撑”[1]。“四

个基础”是我国基础工业和高科技工业发展的基石, 

其关键核心技术是“强化国家战略科技力量, 加强

原创性和引领性科技攻关”的重要内容[2-3]。 

1.1  基础材料与基础元器件 

我国基础材料主要包括金属材料、无机非金属

材料(含硅基和碳基半导体)、高分子材料和复合材

料[4-6]；基础元器件主要包括场效应晶体管、光电子

器件、传感器件、功率器件等, 是构建大规模集成

电路与信息通信系统的基本单元[7-8]。改革开放, 特

别是近二十年来, 我国基础材料和基础元器件取得

了长足的发展, 有力地支撑了国防、钢铁、建材、

交通、航空航天、光电子等工业的快速发展[9-11]。但

我们必须看到, 我国基础材料和基础元器件大多是

中低端产品 , 设计制造还长期主要依赖于国外算

法、软件、流程工艺与装备。由我国原创的材料体

系也很少, 特别是对人类现代文明和世界经济产生

广泛影响的材料体系如硅半导体、光纤、石墨烯、

蓝光半导体、导电高分子、高温合金、碳纤维等, 都

是由国外开发的[12]。 

长期以来 , 我国基础材料和基础元器件设计

(包括学术界和工业界)普遍采用国外开发的软件系

统 VASP、LAMMPS、Materials Studio 和 EDA 平台, 

没有建立自成体系的设计科学理论和软件系统, 无

法从设计源头实现材料体系的原始创新。“十三五”

期间, 我国实施的材料基因工程研究计划将材料高

通量计算与大数据技术相结合, 推动了我国基础材

料设计计算的长足进步, 但采用的建模理论和基本

算法与国外软件系统属同一架构。 

自国家高技术研究发展计划(863 计划)实施以

来, 我国基础材料的制造科学理论取得了重要进展, 

发展了晶体生长、人工微纳结构调控、稀土合金化

等理论, 为制造高性能基础材料及其高质量产品提

供了基础理论支撑。但到目前为止, 我国基础材料

的制造科学理论主要建立在上世纪 40~70 年代国外

科学家基于热场/力场及其耦合场作用创建的材料

结构动力学理论的框架之下, 实质上是基于高温和

压力环境下材料合成与加工过程中能量、动量和物

质的传输动力学过程的可控理论。因此, 基础材料

现有制造科学理论存在两个重大局限: 一是在通常

条件下创制的分子基元和纳米基元的众多优异性能 

难以在高温制备的宏观材料中实现, 无法按需精准

制造；二是在此基础上发展起来的基础材料高温制

造工艺能耗大并且污染重。 

1.2  基础软件和基础算法 

我国材料领域普遍采用的设计和计算软件是国

外开发的 VASP、LAMMPS、Materials Studio、EDA；

工程领域普遍采用的软件是国外开发的软件系统

ANSYS、ABAQUS、ADINA、COMSOL Multiphysics、

CAD、CAE；数学计算领域普遍采用的也是国外开

发的软件 MATLAB。这些著名的国外软件系统采用

的建模理论和基本算法都是国外科学家在二十世纪

30~70 年代针对不同的物质尺度建立的[13-16]。原子/

分子尺度(0~10 nm)的建模和基本算法建立在薛定

谔方程(1933年获诺贝尔物理奖)和1964年由科恩提

出的密度泛函理论与波普提出的波函数方法(即第

一性原理 )基础上 , 后面两位科学家因此共享了

1998 年的诺贝尔化学奖。纳米尺度(10~100 nm)的建

模和基本算法建立在 1957 年阿德尔和温莱特提出

的分子动力学方法基础上。1976 年, 卡普拉斯、莱

维特和瓦谢尔提出将第一性原理与分子动力学方法

相结合的杂化方法, 实现了从原子/分子尺度到纳米

尺度的跨尺度计算, 三位科学家因此共享了 2013年

的诺贝尔化学奖。介观尺度(100 nm~100 μm)的建模

和基本算法建立在 1975 年由莱维特和瓦谢尔提出

的介观粗粒化模型基础上。宏观尺度(>100 μm)的建

模和基本算法则建立在 1960 年由克劳夫提出的有

限元方法基础上。我国科学家冯康于 1965 年独立于

国外科学家提出的有限元法, 为宏观计算科学贡献

了中国算法。 

2  我国“四个基础”发展面临的科学理

论难题 

2.1  基础材料智造科学理论体系 

基础材料智造科学理论体系涵盖基础材料设计

科学理论和基础材料精准制造科学理论。 

基础材料设计科学理论的核心是跨原子–分子

尺度到纳米–介观尺度再到宏观尺度的跨尺度理论

和核心设计方法。难点在于突破涵盖微观–介观–宏

观的跨尺度设计理论和方法瓶颈。目标是实现全尺

度的新功能、新效应和新物质的理论设计, 精准预

测由各类不同材料中的电荷–自旋–轨道–晶格的耦

合而产生的各种量子效应, 以及这些耦合与材料宏

观力、热、光、电、磁、和化学等性能的内在关系, 

从设计源头实现材料体系的原始创新以及材料的按
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需设计。 

基础材料精准制造科学理论的核心在于对热/

力场与其它能场(电、磁、光等)进行耦合, 利用大数

据和人工智能技术在局域空间及超快时间尺度上, 

通过精确描述材料形成的热力学和动力学, 精准调

控微纳尺度限域空间分子、原子、原子团簇、离子、

活性基团等物质的传递、反应规律以及凝聚态结构

转变行为。目标是在多能场耦合环境中利用具有优

异性能的分子基元和纳米基元创造出具有颠覆性性

能的宏观新材料, 实现基础材料的按需精准制造和

低能耗绿色制造。 

2.2  基础元器件极限设计制造科学理论 

基础元器件极限设计制造科学理论的核心问题

涉及基础元器件信息处理能耗下限问题、极限尺度

下信息调控编码和传输问题、跨尺度元器件在异质

集成系统中的等比例缩小与可靠性问题。 

基础元器件信息处理能耗下限问题。电子学元

器件的最低工作能耗以及如何逼近该能耗是制约超

大规模集成电路集成密度的核心理论问题。传统电

子学的元器件工作机理受到玻尔兹曼热力学理论支

配, 存在最低的信息处理工作能耗。解决思路主要

是突破电子学理论框架, 探寻非电荷信息载体和新

的开关存储机制。 

极限尺度下信息调控、编码和传输问题。当元

器件尺寸不断逼近工艺极限尺度时, 信息载体呈现

离散化的特征, 同时受到量子效应的耦合影响, 展

现出多物理场相互作用。解决思路主要是探索信息

的精确调控方法、信息在多物理场空间上的编码方

式以及在器件之间的传输机制 , 借助自主开发的

EDA 平台建立精确的器件数学模型。 

跨尺度元器件在异质集成系统中的等比例缩小

与可靠性问题。当不同尺度、不同功能的元器件集

成在同一系统中以满足日益增长的功能与性能需求

时, 受限于不同元器件的不同材料基础及其所遵循

的不同物理法则, 系统尺寸难以实现协同一致的等

比例缩小。当把适用于不同环境的元器件集成在同

一系统时, 会带来元器件之间可靠性不协调的严重

问题。解决思路是设计发现新的材料体系和多功能

融合新器件, 建立异质集成工艺平台和协同优化解

决方案。 

2.3  基础算法与软件跨尺度计算科学理论 

推动数学计算科学与人工智能、脑科学、认知

科学、材料电子学等跨学科的深度交叉融合, 建立

跨原子–分子尺度到纳米–介观尺度再到宏观尺度的

智能建模理论和核心算法, 创建类脑智能和博弈智

能等原始创新的核心算法。 

3  对策建议 

改革开放 40 年带来了科学研究真正的“春天”, 

我国在“四个基础”方面的研究取得了长足发展。但

是, 与西方长达数百年的系统科学研究相比, 我国

基础研究起步较晚, 对“科学”内涵的理解还显薄弱, 

缺乏从 0 到 1 引领世界的“有所创造”的材料；缺乏

原始创新的概念和理论；缺乏诺奖级别的科学研究

成果, 已成为我国的“科学之痛”。自然科学是运用

定理、定律的思维方式, 揭示自然界内在规律的知

识体系, 是支撑技术发展和推动社会进步的基石。

不同于技术, 科学不能立竿见影“直接”推动国民经

济发展, 科学研究不能急于求成或急功近利。因此, 

必须大力营造有利于破解科学难题的创新环境, 创

建我国“四个基础”的科学理论及技术体系, 全面提

高我国经济的高质量发展水平。为此, 提出如下对

策与建议。 

1)在全社会营造“崇尚科学、用科学”的环境和

氛围, 提高全民的科学素质, 培养好奇心, 鼓励突

破传统的归纳法, 推崇理性的演绎法, 提升创新驱

动力; 

2)加强从 0 到 1 原始创新研究的教育, 培养和

造就一批潜心于“四个基础”科学研究、甘于“坐稳冷

板凳”、具有持之以恒工匠精神的年轻队伍。倡导细

微观察、不怕失败的精神, 厚植批判性、前沿性、

变革性和引领性思维观念; 

3)在加大对基础研究资助的同时, 建立长期不

图回报的原始创新研究支持和资助体系。破除“权威

式”导向, 鼓励解放思想、打破常规思维、大胆自由探

索, 建立符合科学规律的宽松管理体制和评价机制; 

4)加强广泛的国际交流和合作, 支持连续化、系

统化、国际化的“四个基础”研究, 将“四个基础”的原

始创新研究纳入国际评价体系, 提升我国基础研究

的国际影响力; 

5)建立基础材料和基础原器件、基础算法和基

础软件科学与化学、物理学、数学和人工智能等科

学的深度交叉融合机制, 大力营造协同创新的环境, 

突破现有国家重点实验室体系在协同创新方面存在

的体制机制壁垒, 建议设立“基础与材料交叉科学”

国家实验室或国家创新中心。 
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位院士对该战略研究的指导。 
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