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摘要 为了满足多基础科学领域对先进同步辐射光源的持续需求, 亟须推进第四代同步辐射光源向过程标准化和

智能化的光源设备升级. 近年来, 数字孪生成为数字化转型和智能化升级的新兴重要技术. 大科学装置的数字孪生

成为提升装置利用效率、降低运行成本、加速材料发现的新途径, 并使设备的管理运行、材料的射线表征过程等

整个大装置系统生命周期走向智能化. 本文面向数字孪生在先进同步辐射光源中的部署应用, 总结介绍了同步辐

射光源发展及运行现状, 梳理了数字孪生的基本概念及发展现状, 探讨了数字孪生在同步辐射中的关键技术, 概述

了数字孪生在能源、催化及医疗等同步辐射重要应用出口的现状, 结合先进同步辐射线站硬件特点, 重点评估了

在先进同步辐射科学发现中数字孪生的部署要点, 并提出多尺度模拟数字孪生在先进同步辐射光源未来发展中的

赋能展望, 为推动数字孪生在未来同步辐射领域中的部署应用、助力科学突破提供科学参考.
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同步辐射光源是20世纪应用最广泛的高性能X射

线源, 已成为能源环境、生物医学、先进材料等现代

前沿科学技术研究的重要工具[1]. 在基础科学与工程

技术的持续革新下, 同步辐射光源已经进入第四代同

步辐射光源的时代. 为了满足各学科领域对先进光源

的持续需求, 世界各主要国家均在积极开展第四代同

步辐射光源的物理设计和工程建设向过程标准化和智

能化的光源设备升级. 新的测量技术、探测器的技术

进步、多模态数据利用和数据分析算法的进步在推动

同步辐射智能化升级的同时, 其数据分析、光束线控

制、设备利用效率等方面也面临着挑战. 得益于计算

机科学和理论的迅速发展, 包括分子模拟、机器学习

(machine learning, ML)及数字孪生等在内的先进方法

逐步成为应对高能物理装置运行以及数据处理挑战的

有效工具, 进一步提升装置利用效率、降低运行成

本、加速材料发现、有效发挥大科学装置射线表征实

验的解析效能[2]. 由数据和物理组成的同步辐射光源,
以人工智能(artificial intelligence, AI)、ML、数字孪生

为代表的基础设施终将成为整个光源不可或缺的一部

分, 以提升同步辐射的数据分析软件、光束线控制和

计算基础设施[3].
数字孪生技术综合利用大数据和AI等通用技术,

借助信息技术, 刻画一个跟物理实体高度逼真的数字

孪生模型, 通过连接与数据实现数字孪生体与物理实

体的交互共生[4]. 数字孪生的概念最早在2003年被提

出[5]. 起初, 数字孪生主要用于飞机的寿命预测和健康
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管理(航空航天领域), 希望通过数字模型模拟飞行器在

太空环境中的运行情况, 为实际操作提供预测和指

导[6]. 后来, 企业开始使用数字孪生模型来模拟产品的

生产过程、优化制造流程, 提高生产效率和产品质量.
随着越来越多的行业采用该技术, 数字孪生市场正在

并将继续增长, 因为它具有降低运营成本和时间、提

高现有系统的生产力、改善维护、简化可访问性、创

造更安全的工作环境等潜力. 2010~2020年, 数字孪生

的发展进入集成和创新阶段. 事实证明, 数字孪生在电

池管理系统、智慧城市、环境、工业等各个领域具有

广泛的应用前景和巨大的应用价值[4]. 在数据和模型的

驱动下, 数字孪生可以进行监控、仿真、预测、优化

等. 如大数据分析、AI、ML等先进技术, 与数字孪生

相结合, 拓展了其应用范围和能力. 数字孪生作为一项

前沿技术, 正在不断地演化和拓展其应用领域.
目前, 国内外同步辐射光源的数字孪生落地应用

研究较少. 一些国际大型光源利用数字孪生为光源设

备提供优化调控数据分析软件及光束线控制的解决方

案, 从而改善光源的设施大型、结构复杂、管理困难

等特性, 进一步提升装置利用效率. 数字孪生逐步成为

同步辐射装置数字化转型和智能化升级的新兴重要

技术.
大科学装置全生命周期的数字化、智能化, 提升

装备研制的自主创新能力, 是实现我国“制造强国”战
略的关键. 融合理论模拟、ML和新一代信息技术的数

字孪生, 已成为支持大科学装置全生命周期活动的重

要使能技术[7]. 综上, 本文基于数字孪生在同步辐射中

的部署应用, 梳理了同步辐射及数字孪生的基本概念

和发展现状, 探讨了数字孪生在同步辐射的全生命周

期管理、加速器调优、光束线优化、科学发现中的关

键应用及潜在结合, 重点评估了在先进同步辐射科学

发现中数字孪生的部署要点, 并提出多尺度模拟数字

孪生在先进同步辐射光源未来发展中的赋能展望, 最

后阐述了数字孪生在同步辐射领域中发展面临的挑战

及展望, 有望为数字孪生在同步辐射中的研究和应用

提供科学参考.

1 同步辐射光源运行及发展现状

同步辐射是一种“光”, 是速度接近光速的带电粒

子在做曲线运动时沿轨道切线方向发出的电磁辐射

(也叫同步光), 具有高亮度、高准直性、宽波段(覆盖

红外、可见、紫外和X光波段)、光连续可调、偏振性

等特性, 可以用于研究材料结构、表面形貌、功能机

制、反应动力学、电子结构、光谱、结构解析, 为各

相关科学研究物质的微观动态结构和各种瞬态过程提

供前所未有的机会, 是物理学、化学、材料科学、生

命科学、医学等领域最先进又不可替代的工具[7].
自1947年首次在同步加速器上观测到同步辐射以

来, 同步辐射光源经历了几代的发展, 并在科学研究和

工业应用中发挥着重要作用(表1). 中国建立了第四代

光源, 也是世界上最大的同步辐射装置之一, 旨在面向

国际科学技术前沿, 为国家经济建设和社会发展做出

战略性、基础性和前瞻性贡献. 作为国之重器, 大科学

装置是抢占高新、关键技术制高点的重要手段, 是支

撑基础科学前沿研究和多学科交叉前沿研究的公共平

台, 可以为我国高新技术研发和关键核心技术的突破

提供重要的平台和关键的手段.
依托大装置的方法学有近百种, 如X-射线衍射(X-

ray diffraction, XRD)、小角X-射线散射(small angle X-
ray scattering, SAXS)、X-射线生物大分子结构分析、

X-射线吸收谱精细结构(X-ray absorption fine structure,
XAFS)、X射线磁圆二色(X-ray magnetic circular di-
chroism, XMCD)技术、X-射线荧光分析(X-ray fluores-
cence, XRF)、X-射线成像技术、真空紫外光电离质谱

技术、光电发射技术和角分辨光电子能谱(angle re-
solved photoemission spectroscopy, ARPES)等. 随着性

能的提升, 同步辐射光源在材料科学、生命科学、环

境科学等领域的应用将进一步拓展, 特别是在纳米科

技、生物大分子结构解析、能源材料研究等方面.
然而, 这些装置本身的高水平建设却面临实验终

端投入不够、开发不足的严峻问题, 这严重阻碍了原

始创新科学成果的发现与产出. 随着同步辐射光源的

更新迭代, 对加速器的亮度、发射度、脉冲特性、稳

定性、灵活性设计等进一步提出了更高的优化需求.
另外, 为了充分利用同步辐射的特性并提高其性能, 对
于同步辐射助力科学发现和实验方法优化方面, 也提

出了多学科交叉、原位和实时分析、高分辨率成像、

高通量实验、数据处理能力等方面的需求.
为了进一步满足加速器优化设计部分、科学发现

实验方法优化方面的需求, 同步辐射光源的设计和建

设需要集成多项先进技术, 如小孔径、高梯度磁铁技

术、新型真空获得技术、先进的束流校正及反馈方法

等, 同步辐射光源的发展和优化是一个持续的过程, 需
要不断的技术进步和创新. 随着技术的进步, 包括数字
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孪生、AI等在内的计算机科学的迅速发展, 逐步成为

应对同步辐射装置运行以及数据处理挑战的有效工具,
能有效发挥大科学装置实验解析效能.

2 数字孪生发展现状

数字孪生的发展经历了三个阶段: 初生、探索及

增长阶段(图1). 2003~2011年是数字孪生概念形成与初

步探索阶段. 数字孪生的概念最早在2003年被提出.
Grieves教授在2003年的一堂产品生命周期管理课程上

提出了镜像空间模型的概念, 他将数字孪生定义为“一
个物理产品的虚拟表示, 可以用来理解、预测和优化

产品性能”, 主要应用于工业领域[5]. 后来, Grieves在
2006年提出的概念模型的名称从“镜像空间模型”更改

为“信息镜像模型”, 该模型强调两个空间之间的链接

机制是双向的, 并且对于一个可以探索替代想法或设

计的单一现实空间, 存在多个虚拟空间[8~10]. 在提出概

念后的几年里, 数字孪生主要停留在学术研究和概念

验证阶段. 学术界和工业界开始认识到其潜力, 并在产

品设计和制造领域进行了初步的应用探索. 然而, 受限

于当时的技术条件, 特别是传感技术和数据处理能力,
数字孪生的应用范围和深度都相对有限.

2011~2014年是技术进步与应用扩展阶段. 2010年,
美国国家航空航天局(National Aeronautics and Space
Administration, NASA)在其技术报告中正式提出数字

孪生的概念, 并定义为“集成了多物理量、多尺度、多

概率的系统或飞行器仿真过程”[11]. 2011年, NASA在飞

机结构设计及寿命预测研究中应用了数字孪生技术,
并详细探讨了实施数字孪生的技术挑战. NASA将数字

孪生定义为一种高集成多物理场、多尺度、多概率的

仿真模型, 用于反映实体的功能、实时状态和演变趋

势. NASA将数字孪生应用到飞机结构设计及寿命预测

研究中,通过数字孪生,各种类型的物理场模型(如热力

学模型、流体力学模型、结构力学模型等)及材料状

态演化模型将被集成到一个统一的结构模型中, 将使

飞机在其整个使用寿命期间能够得到更好的管理和维

护[12]. 2012年, NASA与美国空军研究实验室(Air Force
Research Laboratory, AFRL)联合发表了关于数字孪生

的论文, 提出了“建模、仿真、信息技术和处理”路线

图, 指出数字孪生是驱动未来飞行器发展的关键技术

之一[13,14]. 在接下来的几年中, 越来越多的研究将数字

孪生应用于航空航天领域, 包括机身设计与维修、飞

行器能力评估、飞行器故障预测等. 随着物联网(inter-
net of things, IoT)、大数据和云计算技术的快速发展,
数字孪生技术迎来了重要的发展机遇. 传感器技术的

进步使得实时数据采集成为可能, 大数据和云计算的

结合提供了强大的数据处理和存储能力. 这一时期, 工
业界开始广泛关注并投资于数字孪生技术, 特别是在

制造业、能源和航空航天等领域. 通用电气(General
Electric Company, GE)在2015年推出了Predix平台, 标

志着数字孪生技术在工业互联网领域的重要应用.

表 1 同步辐射光源的发展历程
Table 1 The development history of Synchrotron Radiation Sources

光源 特点 代表性光源

第一代 以高能物理实验为主的兼用光源
美国康奈尔大学CHESS光源;

北京同步辐射装置BSRF

第二代
同步辐射专用光源, 典型设计为利用弯转磁铁
产生同步辐射, 都是电子储存环, 通常能量较低

美国布鲁克海文国家实验室NSLS光源(800 MeV);
巴西国家同步辐射实验室LNLS光源(1.37 GeV);
合肥国家同步辐射实验室NSRL光源(800 MeV)

第三代 能量更高的同步辐射专用光源

美国阿贡国家实验室APS光源(7 GeV);
劳伦斯伯克利国家实验室ALS光源(1.9 GeV);

欧洲同步辐射装置ESRF(6 GeV);
德国BESSYⅡ光源(1.7 GeV);
英国Diamond光源(3 GeV);

法国SOLEIL光源;
日本SPring-8光源(8 GeV);

上海同步辐射装置SSRF(3.5 GeV)

第四代 衍射极限存储环同步辐射光源

瑞士MAX-IV光源;
欧洲ESRF-BES光源;
美国APS-U光源;
巴西SIRIUS3光源;

北京高能同步辐射光源HEPS;
合肥先进光源HALF
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2014~2017年是增长阶段. 之后, 数字孪生的概念

迅速受到高度关注. 达索、GE、西门子等公司将其纳

入工业软件产品的构建理念加以大力推广, 而且其被

Gartner公司连续三年列为十大战略科技发展趋势之一.
西门子、国际商业机器公司(International Business Ma-
chines Corporation, IBM)、美国参数技术公司(Para-
metric Technology Corporation, PTC)等工业巨头纷纷

推出自己的数字孪生解决方案, 并在各自领域内进行

了广泛应用. 2015年左右, 中国开始跟进数字孪生的研

究. 当时包括工业4.0研究院在内的多家国内研究机构

和企业, 纷纷启动了数字孪生相关的研究课题. 陶飞等

人[15]是国内数字孪生领域主要研究人. 其研究领域涵

盖了数字孪生的多个关键技术, 包括建模与仿真、数

据融合、通信与服务等[16]. 每个研究领域都解决了物

理设备或概念思想面临的特定挑战, 并允许物理和数

字世界以及各自环境之间的互连[17]. 与此同时, 行业标

准化进程也开始加快, 工业互联网联盟(Industrial Inter-
net Consortium, IIC)和工业4.0等组织开始制定相关标

准, 推动技术的互操作性和普及应用. 数字孪生在智能

制造、智慧城市和个性化医疗等新兴领域开始崭露

头角.
2017年至今是数字孪生的广泛应用与技术融合阶

段、集成和创新阶段. 2019年, 崔一辉等人[18]根据不同

概念进行归纳总结, 定义数字孪生是“充分利用物理模

型、传感器更新、运行历史等数据, 集成多学科、多

物理量、多尺度、多概率的仿真过程, 在虚拟空间完

成映射, 从而反映相对应的实体装备全生命周期过程

的技术”. 表2总结了依托航空航天、机械、工业制

造、医疗、城市管理、地球、能源等不同领域对数字

孪生的定义. 表3则是不同学者提出的数字孪生模型及

其特征. 数字孪生在不同领域的概念有着广泛且多样

化的发展. 数字孪生的核心概念是通过创建物理对象

或系统的虚拟模型, 实时反映其状态、行为和性能, 从
而实现优化设计、预测维护和改进性能. 这个概念在

各个领域中的应用因具体需求和技术实现而有所不同,
但其基本要素和目标是一致的(实时数据整合、精确

建模、仿真和预测、决策支持). 数字孪生的实际应用

还处于初步阶段, 因此, 很多领域的数字孪生定义还不

清晰, 需要进一步地研究和发展. 通过不断的技术进步

和标准化努力, 数字孪生有望在更多领域得到广泛

应用.
由于具有降本、增效的潜力, 越来越多的行业采

用数字孪生, 数字孪生市场正在并将继续增长. 近几

年, 随着AI和边缘计算技术的快速发展, 数字孪生技术

得到了进一步提升和广泛应用. 现阶段, 除了航空航天

领域, 数字孪生还被应用于电力、船舶、城市管理、

农业、建筑、制造、石油天然气、健康医疗、环境保

护等行业. 数字孪生作为一项前沿技术, 正在不断地演

化和拓展其应用领域(图2).

3 同步辐射运行中的数字孪生

随着大科学装置不断走向智能化, 数字孪生逐渐

图 1 数字孪生发展三阶段
Figure 1 Three stages of digital twin development
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应用在同步辐射中, 成为连接传统装置和智能装置的

关键纽带, 是同步辐射迈向智能升级战略目标的关键

技术. 国际大型光源通过数字孪生为设备提供优化调

控和数据分析方案, 展现了数字孪生在提升装置利用

效率和促进设施数字化转型方面的巨大潜力. 目前, 同
步辐射运行中的数字孪生实际应用有限(表4). 下面将

详细介绍数字孪生在同步辐射运行中的研究现状, 包

括加速器调优、光束线优化等方面的应用.

3.1 加速器调优

Nurbina等人[3]在ICCS(International Conference on
Comprehensible Science)会议上讨论了大型科学设施的

利用现状, 强调了目前大型科学设施侧重于过程的最

大标准化和自动化, 揭示了数字孪生的构建是独特科

学设施的重要组成部分. 同时, 数字孪生的创建是解决

远程接入方式维护和保障、为科学和教育领域的大量

专家提供远程工作格式的机会. 在实践中, 大型科学设

施将始终拥有其数字孪生.
为了保持BESSY II的竞争力, 同时与第四代光源

BESSY III衔接, 柏林亥姆霍兹中心(Helmholtz-Zentrum
Berlin, HZB)制定了一项2023~2033年10年的设施战略

升级计划, 其中包括维护和现代化措施, 以及提供新的

研究机会, 重点是能源研究和技术开发的新操作能

力[43]. BESSY III强调了符合科学重点领域具体要求的

数字化工具对于光源实现可靠的远程、自动和自主实

验, 从而加速材料发现的重要性, 尤其强调了基于ML

表 2 不同领域对数字孪生的定义
Table 2 Definition of digital twin in different fields

领域 机构/作者 年份 定义

航空航天 NASA[12] 2011
一种面向飞行器或系统的高集成多物理场、多尺度、多概率的仿真模型, 能
够利用物理模型、传感器数据和历史数据等反映该模型对实体的功能、实时

状态和演变趋势

机械 西门子[19] 2015 以数字化方式为物理对象创建虚拟模型, 模拟其在现实中的行为特征, 应用于
整个产品生命周期的数据、模型及分析工具的集成系统

工业制造 Tao等人[20] 2019
通过生产设备的虚拟实体清楚地观测所制造的产品在当前阶段所处的状态,
并通过虚拟实体对物理实体进行实时智能控制, 进一步实现物理实体和虚拟

实体之间的控制与反馈

医疗 Boulos等人[21] 2021 没有统一的定义, 总结起来, 是一个高保真度的虚拟模型, 评估创建人类动态
模型和模拟的可行性, 以改善医学诊断和预后、治疗和患者的整体健康状况

城市管理 Biljecki等人[22] 2023

基于对城市对象的语义和地理空间属性进行编码, 有6个阶段: (1) 收集异构数
据, (2) 处理数据转换和集成, (3) 生成物理资产和信息流, (4) 管理质量和状态,
(5) 模拟城市场景, (6) 更新动态变化, 研究数字孪生在城市能源管理各个方面

(包括交通系统、电网和微电网)发展中的不同应用

地球 Li等人[23] 2023 将大地球数据与基于物理的模型融合在一个交互式计算框架中, 从而能够监
测和预测环境和社会扰动, 以用于可持续治理

能源 Wu等人[24] 2020
没有统一的定义, 但被广泛应用于电池管理、发电、配电以及能源管理系统
等多个方面. 数字孪生在能源领域的定义通常是指将实时传感器数据与模型
融合在一起的信息物理系统, 可做出准确的、特定于资产的预测和最佳决策

表 3 不同学者提出的数字孪生模型
Table 3 Digital twin models proposed by different scholars

机构/作者 年份 定义

Grieves[25] 2011 三维模型, 包含物理实体、物理实体的映射及连接

陶飞等人[26] 2019 五维模型, 包含物理实体、虚拟空间、服务、孪生数据及连接

Zheng等人[27] 2019 包含物理实体、虚拟空间和数据处理层

Madni等人[28] 2019 定义了虚拟映射的4个层次, 即: 前数字孪生、数字孪生、自适应数字孪生和智能数字孪生

Ullah等人[29] 2019 提出了3种类型的数字双胞胎: 物体双胞胎、过程双胞胎和现象双胞胎

Bao等人[30] 2019 定义了3种类型的数字孪生模型, 即: 产品数字孪生、过程数字孪生和操作数字孪生

Stark等人[31] 2019 开发了一个“数字孪生八维模型”

Natis等人[32] 2017 提出了数字孪生体四元素, 即: 模型、数据、监测和独特性

ISO[32] 2021 提出参考框架, 包含数据、设备、数字孪生和用户
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分析的数字孪生的各种形式(训练数据、模拟、硬件

替代)和功能(完整性检查、流程调整、教学、准备和

培训)对于BESSY III软件库存和稳健运营的重要性. 获
取完整的定量验证元数据, 描述从X射线能量、强度和

偏振到仪器设置, 再到样品生命周期(从合成、制备到

定位、环境和操作条件)的实验设置, 将有助于实现装

置可持续运行 , 并保证必要的数据真实性 . 最终 ,
BESSY III的数字环境需要具备持续整理基础实验数

据的能力, 提供一个独特、有价值和可靠的FAIR数据

库, 并做出反馈. 另外, BESSY III目前正在对所有光束

线方面(设计/仿真、施工、设置、调试、操作和维护)
的AI方法进行深入研究, 以涵盖BESSY III光束线的两

个“数字孪生”方面: (a) 通过弥合基于理论的描述与实

际行为之间的差距来提高理解能力, 提供能够进行真

实预测的替代模型; (b) 通过智能化重新对齐程序和良

好的虚拟光束线表示来支持运行, 这也为用户提供了

远程培训和实验能力[36].
Balyakin等人[40]在ICITS(International Conference

on Information Technology & Systems)会议中强调了作

为支持科学研究的工具, 数字孪生对基于PIK高通量研

究堆的国际中子研究中心的运行和远程访问形式的先

决位置. 数字基础设施是电子基础设施的一个组成部

分, 不会复制或取代“物理”基础设施. 数字孪生作为支

持科学研究的工具, 在不久的将来, 会消除超科学的独

特性, 并形成新的超基础设施, 导致动态的数字基础设

施发展. Benmore等人[41]在APS-U(the Advanced Photon
Source Upgrade)光源科技报告中推进先进光源的AI/
ML应用, 提到了数字孪生用于基于实验收集的数据进

行仿真和调试, 可以提高稳定性和鲁棒性以供粒子加

速器的长期使用. 另外, 在他们的OASYS(OrAnge SYn-
chrotron Suite)复杂光学系统控制中, 数字孪生用于模

拟控制真实组件, 例如可弯曲的镜子. 欧洲加速器光源

联盟(the League of European Accelerator-based Photon
Sources, LEAPS)在2022年制定了欧洲基于加速器的光

源战略——ESAPS(European Strategy on Accelerator-
based Photon Sources), 以应对研究和创新新时代的未

来挑战和需求, 其中就包括: 同步辐射设施的升级, 实

现颠覆性的高亮度电子晶格, 通过实施新的数字技术

(包括数字孪生和AI工具)来加强设施运营等. DIGI-
TAL LEAPS计划旨在通过数字孪生、AI和ML、虚拟

诊断、用于远程访问的机器人以及用于远程访问的光

子仪器和全自动用户光束线标准的设计, 开发一个数

图 2 数字孪生的发文量及在各领域的广泛应用
Figure 2 The number of publications and widespread applications of
digital twin in various fields

表 4 数字孪生在同步辐射领域的应用
Table 4 The application of digital twin in the field of synchrotron radiation

序号 研究领域 机构/会议 文献

1 大型科学设施的数字化工具 ICCS会议

2 时空实验的数字孪生 阿贡纳米材料中心 [33]

3 自动光束线对准技术 NSLS-II/ALS用户会议 [34,35]

4 光源的全生命周期 BESSY III [36]

5 X射线断层扫描实时控制 ICIP会议 [37]

6 高温电化学的原位X射线μ-CT Science Advances [38]

7 同步辐射源建模仿真 OASYS 10周年科学报告 [39]

8 装置运行和远程访问 ICITS会议 [40]

9 粒子加速器稳定性提升 APS-U [41]

10 同步辐射设施运营加强 欧洲加速器光源联盟(LEAPS) [42]
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字接口系统, 以访问和自主操作绿色设施[42].

3.2 光束线优化

有了数字孪生的辅助, 新一代光束线将使X射线束

和样品之间能够更精细地相互作用. 2022、2023年连

续2年的先进光源(Advanced Light Source, ALS)用户会

议见证了数字孪生在同步辐射光束线优化中扮演的重

要角色. 在2022年的ALS用户会议上, 来自NSLS-II(Na-
tional Synchrotron Light Source II)的Rakitin和Mor-
ris[33~35]展示了他们和Nash等人在自动光束线对准方面

的最新结果, 其中光束线的数字孪生是在Sirepo-Blue-
sky的软件框架中实现的(使用基于网络浏览器的Sire-
po界面, 用SRW计算机代码进行波面传播模拟), 用于

训练神经网络以预测最佳对准程序, 并利用Bluesky用
户界面来控制光学元件的位置并优化光通量和光束尺

寸, 以解决手动且耗时的同步辐射光束线对准、样品

的重要属性难以测量这两个问题. 希望将其应用于

NSLS-II和世界各地其他同步加速器设施的更多光束

线. 同时, 他们的合作者Sankaranarayanan[39]描述了在

阿贡纳米材料中心进行的关于时空实验的数字孪生的

工作, 其中数字孪生是样本本身的模型. OASYS是专用

于同步辐射源和光束线进行建模和仿真的软件包, 起

初是为数据挖掘、ML用户和开发人员设计的, 该界面

允许用户通过拖放各种元件、配置光束参数以及以视

觉直观的方式分析仿真结果来构建光学系统. 10周年

科学报告中指出, 新版的OASYS将可视化模拟转换为

完全编码和即用型数字孪生, 并插入AI代理和优化器,
以应对当前同步辐射光束线设计的挑战.

4 同步辐射科学发现的数字孪生

4.1 数字孪生在同步辐射科学发现中的应用

除了在同步辐射运行中加速器调优、光束线优化

等的实际应用, 数字孪生在同步辐射科学发现中也具

有前瞻性优势.
时间分辨或原位X射线断层扫描的实时控制需要

在连续数据采集过程中捕获样品中形态描述符的变化

(如孔隙率、粒径和裂纹宽度).为了解决在时间分辨或

原位X射线断层扫描中传统的图像分割成本高昂、时

间长的问题, Tekawade等人[37]提出了一种更快且无监

督的替代方案, 即使用卷积自编码器的特征提取方法,
其中编码器的潜在空间响应形态的相对变化, 而无需

事先了解形态描述符. 使用用于显微CT(micro com-
puted tomography)的数字孪生来生成多孔材料的真实

数据集, 用于在参数化实验中测试. 结果表明, 新方法

可以在灰度断层扫描数据中提取特征, 比分割加上孔

隙分析的工作流程快4倍以上. Fang等人[38]开发了一种

用于高温电化学的原位X射线μ-CT技术, 将传统电化

学与数字孪生技术深度结合, 探测了钛电解精炼过程

中的3D形貌和成分的动态演变, 做到了多尺度可视化

和高效率的数据提取.
Polybot(https://www.anl.gov/partnerships/polybot-

an-a i in tegra ted-robot ic-sof tware-environment-
anlsf21142)是由阿贡国家实验室开发的先进AI集成机

器人平台, 旨在自动化和加速材料发现过程. 它作为一

个自动化实验室, 通过将机器人技术的力量与高性能

计算和AI/ML相结合, 在几乎不需要人工干预的情况

下推动科学发现. Polybot能够进行材料合成和制造、

样品转移、表征、测试和数据分析自动化. 这种自主

材料发现框架将添加用于不同应用程序的计算和机器

方法库、自动化工作流程和数据集, 以不断重新定义

自主材料发现的前沿. Polybot可以被用于加速电子薄

膜优化. 它由5个紧密集成的组件组成, 分别是模块化

实验室自动化、数据提取工具、数据库和云服务、培

训软件和主动学习库. Polybot的主要平台如下. (1) 机

器人解决方案处理平台: 包括封闭框架(受控实验环

境)、移液系统(用于溶液转移)、液体处理系统、基材

处理系统、叶片涂布站(用于薄膜沉积)、加热阶段(薄
膜退火)和样品储存板, 主要基于Python的软件控制自

动化并对工作流程进行编程; (2) Chemspeed合成机器

人平台: 包括封闭框架(受控实验环境)、液体和粉末处

理系统、反应器阵列、过滤系统和化学品储存系统,
可访问Python的软件控制自动化并对工作流程进行编

程; (3) 移动机器人: 包括MIR200轮式机器人、UR5e机
械臂以及手指和真空夹具,运动可以由Python控制和编

程; (4) 自动表征工具: 光学成像、紫外可见光光谱、

电性能表征、机械测试和电化学分析系统. 通过利用

AI和高通量能力, Polybot旨在显著减少材料研究的时

间和成本, 将通常需要数月的项目转变为仅需数周的

过程. 该平台还设计用于与其他高性能设施(如先进光

子源)集成, 以在分子水平上进行增强材料分析.
利用Polybot自动化实验室, Xu等人[44]进行了聚合

物电子学的开发研究. 由于电子聚合物的化学多能性

和黏弹性, 聚合物电子学在类皮肤电子学、大面积印
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刷能量器件和神经形态计算器件等许多新兴应用中显

示出独特的进展, 但它们的发展周期长达数年. 自动

化、机器人和学习算法的最新进展导致越来越多的自

动化实验室开始彻底改变材料的开发和加速发现. 因

此, 他们对自主实验室的现状进行介绍, 分析了为什么

由自动化实验室进行聚合物电子学研究具有挑战性,
并强调了需求, 进一步讨论了在建立一个自动化实验

室(即Polybot)方面所做的努力, 该实验室用于电子聚

合物的自动合成和表征, 并将其加工和制造成电子设

备. 目前, 同步辐射科学发现的数字孪生实际应用却很

少. 在国际上, 基于AI/ML的数字孪生初步被用于优化

加速器的性能和提高同步辐射光源的稳定性. 例如, 欧
洲的多个同步辐射设施正在探索数字孪生技术的应用,
通过实时模拟和监控加速器的运行状态, 来预防故障

并提高设备的利用效率. 此外, 研究人员利用数字孪生

来增强射线表征实验的精度和速度, 通过整合多模态

数据和先进的算法, 来更好地解析材料的微观结构和

动态演变过程. 在中国, 上海同步辐射光源和北京高能

同步辐射光源等设施也正在积极开发和应用数字孪生

技术, 以提高实验数据的处理效率和设备的运行稳定

性. 这些技术应用不仅提高了射线表征实验的解析能

力, 还促进了跨学科的研究合作和技术创新. 这些初步

的研究成果为同步辐射的数字孪生领域发展奠定了基

础. 然而, 不论是硬件的控制, 还是软件的现代化, 数字

孪生在先进同步辐射光源中的应用还方兴未艾, 尤其

是同步辐射的数据分析软件和计算基础设施.

4.2 数字孪生在同步辐射应用出口的潜在结合

先进同步辐射光源在能源、催化、医疗等领域扮

演重要角色, 同步辐射的数字孪生与各领域的潜在结

合将在各领域的发展中起到重要作用. 目前, 数字孪生

在能源(尤其是电池领域)、催化、医疗等领域已有各

种应用.
4.2.1 能源

电池技术实质性进步对于新能源转型至关重

要[45]. 同步辐射等先进技术为电池和电化学材料科学

中关键过程的理解提供了新的见解. 然而, 在全固态电

池充放电过程中, 电池会发生复杂快速的动态反应, 常
规的射线表征对于通常分子功能运动的动态信息却难

以捕捉, 这很大程度上限制了对全固态电池的复杂充

放电循环过程、电池界面上大时空间尺度的动态演变

的实时监控, 阻碍了全固态电池的进一步开发和应用.

因此, 需要最先进的技术, 开发和采用高分辨率、无损

方法来实时无损地捕获这些动态过程[46].
分子模拟驱动的固态电池射线表征的数字孪生,

可以深入了解固态电池微观结构的分子机制和多时空

尺度上界面演变的动态过程, 从而揭示影响固态电池

性能的关键因素, 进一步调控固态电池的射线表征过

程, 有望为发现新的可持续材料、优化固态电池性能

提供新途径. 将真实电极转换为数字电极模型可以通

过揭示实际的电池架构来解决问题, 这可以驱动高分

辨率和多尺度电化学模拟, 从而直观地了解电化学和

物理现象的耦合方式[47~49]. 当与模型驱动的控制、ML
方法和大数据集相结合时, 数字孪生模型驱动的仿真

为确定电极反应和电池故障提供有价值的见解变得越

来越重要[50].
Wu等人[24]率先提出了关于集成最先进的电池建

模、车载诊断工具、数据驱动的建模方法和新兴的

ML方法以创建电池数字孪生的观点. Song等人[51]使用

聚焦离子束/扫描电子显微镜形成了单个二次粒子的数

字孪生结构. 利用数字孪生, 建立了数字孪生电化学机

械模型, 通过将电压曲线与单粒子测量技术的结果进

行比较, 确保了99%以上的精度. 他们使用匹配良好的

模型对电化学性质(锂化状态、过电位、电位和浓度)
和力学性质(冯米塞斯应力和应变能量密度)进行了操

作分析. 结果发现, 应变能密度可以作为确定裂纹形成

的标准, 通过与断裂韧性进行比较, 断裂韧性是断裂发

生时的应变能密度.
目前, 用于能源领域的数字孪生大多数集中在电

池尤其是电池管理领域. 用于其他能源材料的制造和

性能的数字孪生在很大程度上仍然缺席, 因此它们的

发展前景广阔. 基于数字孪生和数据驱动方法的自主

优化算法尚未被充分利用, 用于优化从材料制造到设

备运行的整个系统.
4.2.2 催化

虽然催化界可以使用各种工具来协助数据组织和

管理, 但创建催化开发和测试过程的数字孪生的所有

必要功能通常尚未集成到单个产品中, 因此需要不同

的工作流程和数据存储要求. 此外, 现有的产品似乎都

没有创建实验系统的数字孪生, 也没有强调特定设备

(即具有唯一序列号的设备)和数据之间的可追溯性.
最后, 并非所有用于催化的研究数据管理系统(research
data management, RDM)解决方案都是商业化的, 因此

可以广泛使用. 样品、设备和数据之间的可追溯性对
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催化界非常重要. Adacta是一种新的RDM, 旨在创建测

试环境的可追溯数字孪生, 不仅可以存储数据, 还可以

创建用于测量催化剂性能的关键组件的易于检索的时

间准确记录. 未来的发展包括扩展Adacta, 使其与电子

实验室笔记本进行交互, 并直接使用存储在数据库中

的数据和测量结果进行模拟[52].
催化反应器的精心设计可以降低与新设计相关的

成本和风险, 并且可以通过提高运行性能来显著降低

拥有成本. Spatenka等人[53]基于高保真预测模型的数

字设计技术提供了一种快速有效地做到这一点的方法.
通过将高保真模型与基于模型的实验相结合, 这些技

术可以对多管式反应器进行详细设计, 同时考虑到从

催化剂孔隙到工业反应器的多尺度效应. 通过在线实

施详细模型进行监控、预测和优化, 可以实现更多的

好处. 他们介绍了固定床催化反应器设计、优化和在

线实施的数字化设计方法, 并举例了在数字孪生框架

内实施乙炔转换器的反应器监测和优化系统, 可用于

优化当前操作, 同时考虑当前的催化剂状态. 其基本方

法包括:① 捕获与感兴趣问题相关的所有物理场, 理想

情况下使用模块化库模型, 允许用户在没有数学建模

背景的情况下构建各种配置的反应堆模型; ② 评估模

型参数(如催化剂床的传热和流动阻力特性、实验数

据中的反应动力学参数、装置实验集); ③ 执行基于优

化的反应堆设计; ④ 基于混合模型对反应器设计进行

最终调整, 该模型包括复杂反应器几何形状的计算流

体动力学表示; ⑤ 必要时, 在数字应用框架内在线实

施详细模型, 用于运营监控、预测和优化.
Örs等人[54]从运营角度定义了化工过程中数字孪

生开发的通用框架. 他们介绍了运营数字孪生的主要

构建模块, 即数据管理、流程建模、流程优化、生产

调度和流程控制以及部署, 重点放在先进的过程控制

层次结构上; 还介绍了AI在流程工业中运营数字孪生

的开发和部署中的作用, 特别是在代理建模、预测建

模和AI支持的优化和控制方面; 此外, 讨论了数字化引

发的新商业模式的潜力, 并提供了前瞻性研究课题的

展望.
在磷酸盐工业中, 硫酸是磷酸和肥料生产中的关

键化合物, SO2向SO3的催化转化被认为是影响气体排

放和工艺性能的关键反应. Mounaam等人[55]以五氧化

二钒为催化剂, 模拟了4个催化床反应器和3个热交换

器的工业SO2转化装置. 该模型基于传热、能量和质量

平衡方程, 利用实验装置数据提出了SO2催化转化的动

力学反应并进行了校准. 他们使用Unisim Design R451
仿真器在稳态和动态模式下对4个催化床进行了仿真;
对提出的模型进行了测试和验证, 模型的准确率超过

97%. 另外, 他们集成了SO2转换单元的图形界面, 使其

适用于工业用途和操作员培训. 最后, 基于分布式控制

系统(distributed control system, DCS)开发了研究转换

单元的数字孪生, 集成了工厂、虚拟系统和通信部分,
可以实时模拟SO2转换单元, 预测工艺性能, 优化单元

效率.
CO2的电化学还原为可持续碳循环提供了一条途

径, 允许生产对化学工业和交通至关重要的碳氢化合

物. 为了了解电极的关键结构特性, 使优化过程合理

化, 有必要获得电极的完全分辨的多尺度模型. Thiele
等人[56]通过桥接尺度并采用多种成像方法产生数字孪

生, 可以对电极结构进行数字化研究、仿真和修改, 用
于模拟对电极功能至关重要的传输过程, 还探讨了结

构的变化如何影响预测的传输特性. 但他们所呈现的

数字孪生还有待补充.
4.2.3 医疗

数字孪生的概念自提出以来, 经过近年的迅速发

展和广泛应用, 不仅在多个领域取得了巨大的成就, 也
为医学领域带来了更为广阔的发展前景. 个性化医疗

面临的一个基本挑战是充分了解个体患者的复杂性,
以确定保持健康或恢复健康的最佳方法. 这将需要具

有足够分辨率和足够机理信息的个性化计算模型, 以

便为临床医生提供可操作的信息. 这种个性化模型越

来越多地被称为医疗数字孪生. 医疗数字孪生技术通

过实时采集计算医疗设备数据及医疗信息系统等真实

多维度多样化数据, 基于AI建模, 将医院物理空间转化

为医院模型, 通过预测、分析等功能完成医务管理、

门诊管理、设备管理等精细化管理工作. 此外, 还可以

基于重建技术, 构建高精度人体模型, 对手术流程、治

疗方案等进行孪生. 医疗数字孪生的应用对经济、社

会具有积极意义, 但当前医疗领域数字孪生技术还未

成熟 , 仍面临数据安全及隐私、道德伦理等挑战

(https://www.36kr.com/p/2221519061467271).
医疗数字孪生有3种主要的应用类型: 保持健康患

者的健康、恢复病患的健康以及开发新的治疗方法,
如药物和医疗设备[57,58]. 目前医疗数字孪生相关研究

有免疫数字孪生[59,60]、生物系统数字孪生[61]、制药数

字孪生[62]等. 一些学者也致力于建立通用的医疗数字

孪生平台, 如成立于2022年8月的数字孪生创新中心、
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迈向重症监护病房肺炎患者的医疗数字孪生、乳腺癌

数字孪生、白血病数字孪生、美国国家癌症研究所和

芬兰科学院支持的急性髓系白血病数字孪生项目等.
数字孪生医院作为当前医疗行业的一个重要趋势, 通

过连接实体医院与虚拟医院场景发挥多重作用, 惠利

患者、医务工作人员、医院管理者三方, 凸显出数字

孪生技术在智慧医院的应用前景不可估量[63].
综上, 数字孪生在能源、催化及医疗等不同领域

的应用展示了其强大的潜力和广泛的适用性. 从制造

业到医疗、从能源到智慧城市, 各个领域的数字孪生

应用都致力于通过虚拟模型实现物理系统的优化和改

进. 然而, 尽管数字孪生带来了许多创新和优势, 但这

些重要的同步辐射应用出口的数字孪生尚未有部署.
未来, 同步辐射应用出口的数字孪生应用实施与部署

无疑会进一步促进同步辐射在能源、催化及医疗等领

域的科学发现, 实现实验数据的实时处理和分析, 大幅

提升实验效率和精度, 促进多学科研究和技术创新, 提
升设备利用率和稳定性. 进一步, 提高同步辐射光源的

智能化和自动化水平, 使我国在国际科学研究中占据

有利地位, 推动国家科技竞争力的提升.

4.3 多尺度模拟驱动的数字孪生在同步辐射中的
部署评估

现有的针对先进同步辐射光源科学发现本身的现

有数字孪生大多是基于AI/ML等方法学,解决偏向于海

量数据处理问题. 针对微观尺度的动态解析及调控, 现
提出多尺度分子模拟驱动的数字孪生在BSRF-4B7A和

BSRF-1W1A漫散射光束线站进行部署及对其可行性

进行评估.
为了完全了解物质的物理机理, 从而更好地调控

其反应过程, 我们需要同时刻画其结构、相互作用与

构象运动动力学. 同步辐射相关实验虽然能提供高分

辨原子位置等静态结构信息, 但通常分子功能运动的

动态信息却难以捕捉, 这些实验上的困难和局限性很

大程度上限制了人们对分子机理的深入理解[64]. 以能

源中很重要的钙钛矿前驱体溶液为例, 其吸收谱的动

态解析存在困难. 钙钛矿电池由于具有制备原料丰

富、成本低、效率性能高、制备工艺简单等优点, 近

年来受到广泛关注. 但是受环境因素等影响, 钙钛矿电

池也存在稳定性差等致命性缺点. 实验获取吸收谱, 探
究其动态变化过程, 解决稳定性难题成为必要. 然而,
钙钛矿前驱体溶液的吸收谱解析仍然困难, 这严重阻

碍了钙钛矿电池稳定性的提高.
多尺度分子模拟是有效推动同步辐射研究能源的

重要手段, 基于多尺度分子模拟的数字孪生系统将成

为中子源、同步辐射等数据处理的新突破口. 包括密

度泛函理论、分子动力学等在内的多尺度分子模拟理

论方法由于其能够同时提供结构和动力学等信息, 分

子模拟在化学、生物、材料科学等领域都有广泛的应

用, 可以为实验提供理论指导, 帮助解释实验结果, 甚

至提前预测物质的性质和行为, 从而推动科学研究和

应用的发展, 被认为是联系结构生物学方法与生物物

理/单分子技术的重要桥梁. 基于计算机技术的高速发

展, 已经有一些研究将分子模拟和同步辐射实验结合

用于能源等各个领域. 分子模拟已经被广泛应用于生

物、化学、材料科学、能源、纳米酶科学等许多领域.
利用同步辐射实验技术(掠入射X射线衍射和XAFS等)
结合多尺度分子模拟对钙钛矿的微观结构、光电性

能、结晶性以及形貌等方面进行研究, 从多维度揭示

添加剂的作用机制, 为今后的钙钛矿电池器件的优化

提供新的思路, 并为钙钛矿的实际应用提供科学依据.
目前, 大多分子模拟方法只是应用到了对同步辐射实

验数据的验证, 或是共同说明物质结构, 或是理论模拟

预测新物种, 实验加以验证等, 但是还没有将多尺度分

子模拟驱动的数字孪生应用在同步辐射中, 即将实验

数据和分子模拟结合, 实现实时动态、双向的数字孪

生交互系统.
利用基于第一性原理、分子动力学等在内的多尺

度分子模拟的数字孪生技术在线解析射线表征实验数

据, 能够从原子或分子水平探索钙钛矿前驱体的微观

结构及相互作用的基本原理, 为解决钙钛矿前驱体溶

液实验吸收谱解析难题带来新的机遇[13]. 目前已有文

献表明了分子模拟结合射线表征实验在不同领域的广

泛应用前景, 如: 射线表征结合第一性原理方法进行化

合物结构和电子特性分析[65], 结合分子动力学模拟可

以研究纳米生物界面相互作用分析[66,67], ML方法被用

于同步加速器光源的控制和优化、同步加速器实验的

制定和执行以及最终科学研究产生的大数据集的解释

等[68~70].
这些分子模拟结合射线表征实验研究只是停留在

对射线表征实验数据的验证、物质结构的静态表征、

理论模拟新物种的预测等, 真正将分子模拟与射线表

征实验结合的动态实时交互的数字孪生技术的研究实

际很少. Lundell等人[71]将基于X射线散射的数字孪生
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技术用于揭示生物纳米原纤维组装过程中的复杂和瞬

态流动情况下的完整颗粒取向. 近期, Zuo等人[72]与

BSRF吸收谱线站合作, 提出了一种基于X射线吸收精

细结构和分子动力学模拟结合的数字孪生方法, 研究

了恒定湿度环境下钙钛矿前驱体溶液中碘代复合物的

结构演变与储存时间的关系. 这项工作开拓了分子模

拟驱动数字孪生动态解析大装置射线吸收谱实验的相

关研究.
以BSRF-4B7A和BSRF-1W1A漫散射光束线站为

例, 可以为多尺度分子模拟驱动的数字孪生实际部署

提供可靠平台. BSRF-4B7A中能X射线(能量范围:
2.1~6 keV)吸收谱线站覆盖了多种元素的K和部分元素

的L吸收边, 为电池等能源材料领域提供了必要的基础

设施, 满足用户原位实验需求, 可以间接得到元素的价

态、配位数等重要信息. BSRF-1W1A漫散射光束线站

是用于研究晶体材料结构的同步辐射线站. 该线站可

针对钙钛矿材料开展各种缺陷的分布、组态及其变化

的研究, 还可进行结构与应力的测量分析, 以及新实验

技术方法的探索性研究. 为获得足够的钙钛矿晶体点

缺陷漫散射强度, 线站目前能够提供常规条件、变温

环境和电场环境下的X射线散射(黄昆漫散射、热漫散

射、掠入射小角散射)、高分辨X射线衍射(掠入射X射

线衍射、高角X射线衍射、倒空间的强度绘制)和反射

(低角X射线反射、扩展X射线反射)实验技术. 该线站

作为公共大科学平台的一部分, 对全国用户和国际用

户开放运行, 支撑用户开展材料的结构研究. BSRF-
4B7A中能吸收谱线站、BSRF-1W1A漫散射光束线站

等为钙钛矿等能源材料的研究提供了强大的实验平台,
有助于推动钙钛矿太阳能电池技术的发展和应用.

经典的多尺度模拟方法(如分子动力学和密度泛函

理论), 往往有模拟效率或尺度的限制(密度泛函理论计

算精度高但往往只能模拟数百原子且计算速度较慢;
分子动力学方法能模拟数千数万的原子体系但精度有

限; 传统的第一性原理分子动力学计算精度高, 但局限

于原子数目少、速度慢; 经典的分子动力学模拟在计

算速度和模拟原子数上有所提升, 但是计算精度低),
这与数字孪生部署所要求的实时相悖. DeePMD-kit、
DeePKS等深度势能方法用深度神经网络代替解薛定

谔方程, 能与常见的分子动力学软件包无缝集成(图3).
此外, 分子动力学的并行算法多种多样, 针对短程的分

子动力学的快速并行算法主要可以分为3类: 原子分解

算法、力分解算法以及区域分解算法[73]. 其中, 原子分

解算法操作简易, 可以灵活修改; 力分解算法针对力矩

阵进行块分解, 在通信上的时间代价大大减小; 空间分

解算法则是将计算划分为若干个小的3D区域, 然后分

配个处理器进行并行计算, 采用局部通讯, 运算速度最

快. 目前, 很多分子动力学软件已经配有并行算法.
GROMACS 4包括了最小通信域的分解算法、全动态

负载平衡、最先进的并行约束求解器等并行算法, 适

用于研究化学和生物分子的系统[74]. LAMMPS具有大

规模原子/分子并行模拟器, 还具有一些灵活启用的算

法, 如动态负载平衡、实时可视化、量子精度机器学

习原子间势等, 适用于物理、化学、材料等领域的研

究[75]. 密度泛函理论的并行化算法主要针对Kohn-

图 3 深度神经网络用作机器学习势模型示意图
Figure 3 Schematic diagram of deep neural networks used as the machine learning potential model
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Sham方程的并行求解(例如区域分解算法等)和针对双

电子积分的并行计算(并行积分算法)进行加速.
我们提出通过DeePMD-kit、DeePKS等开源软件

构建势函数, 在分子动力学或密度泛函理论中融入并

行算法等方法进行数字孪生数字空间的加速, 在保持

量子力学的精确性和准确性的基础上, 将分子动力学

的计算速度提高几个数量级, 加速多尺度分子模拟效

率, 实时匹配BSRF-4B7A及1W1A射线表征实验结果,
解决多尺度分子模拟驱动的同步辐射数字孪生系统中

数字空间与物理空间效率匹配问题, 实现同步辐射数

字孪生的实时交互与反馈调控. 基于以上先进射线表

征实验的物理空间和高模拟效率的分子模拟数字空间,
代码实现物理空间与数字空间实时多次迭代交互. 实

时获取实验数据, 并将其存入列表. 后处理分析得到物

理空间结果(配位数、晶格参数等), 通过MDW接口传

输至数字空间, 多尺度分子模拟初步结果通过后处理

得到某一系综下电池结构、相变等信息, 通过SFTP协
议动态获取数字空间结果, 并将该结果传入处理函数

中进行相应的分析处理, 通过计算原子坐标的均方根

偏差, 确定系统是否已达到平衡状态. 将物理空间与数

字空间的结构、相变等重要信息实时交互匹配, 在操

作系统的控制台中打印出相应的匹配结果, 若不匹配,
则对数字空间的初始结构进一步微调, 更新数字空间

的模型, 多次迭代, 直至与实验数据相匹配. 在每轮实

验中, 如发现不同实验周期的结果存在显著差异, 可能

表明实验过程中元素间发生了相互作用. 此时, 通过同

步辐射采集的实时信息对该现象进行分析, 确定元素

相互作用的关键时间段, 对物理空间中即将发生反应

(发生相变或结构变化剧烈)的时刻实施系统反馈控制,
调整其采集频率, 实现跨越时间、空间尺度的高分辨

钙钛矿电池全生命周期动态过程的反馈控制.
面向先进同步辐射光源实际应用, 基于数字孪生

方法, 针对钙钛矿电池放电过程动态演变的射线表征

解析及调控方面面临的问题, 在BSRF-4B7A及1W1A
线站构建多尺度分子模拟驱动的钙钛矿电池的射线表

征数字孪生在线平台. 基于训练过程高度自动化和高

效的DeePMD-kit、DeePKS等开源软件提速数字空间

模拟效率, 通过对钙钛矿电池微观结构的分子机制和

多时空尺度上界面演变的动态过程研究, 找到影响钙

钛矿电池性能的关键因素, 进一步调控其射线表征在

线解析过程, 为发现新的可持续材料、提高大装置射

线表征实验解析效能提供新途径, 有望在BSRF-4B7A

及1W1A线站在线部署多尺度分子模拟驱动的同步辐

射数字孪生平台, 开展满足线站射线表征实时预测需

求的研究, 推动同步辐射光源智能化升级.

5 同步辐射的数字孪生面临的挑战及展望

随着数字化技术的不断发展和应用, 数字孪生已

经成为工业、能源、医疗等各个领域的热点技术之一.
同步辐射的数字孪生有望在设备状态监测、实验设计

优化和数据分析处理等方面发挥重要作用, 已经成为

同步辐射走向智能化和标准化的必然趋势(图4).
然而, 同步辐射的数字孪生发展还面临着以下的

挑战.
(1) 实际应用任重而道远: 虽然数字孪生当前处于

增长期, 但是在同步辐射领域的应用仍处于初步研究

阶段, 实际应用尚未普及; 需要更多的研究和实验验

证, 以推动其在实际中的应用. 当前针对同步辐射的数

字孪生软件和工具仍然较少, 难以满足复杂的同步辐

射光源设备和实验的需求; 开发专门的软件工具是未

来的一个重要方向. 目前, 数字孪生技术的应用领域还

相对有限, 需要进一步扩展其应用范围.
(2) 系统架构需要搭建: 数字孪生通过构建数字孪

生体并对其全生命周期进行模拟分析, 为优化决策提

供依据, 这需要数据能力与建模能力作为底层支持. 数
字孪生通过传感器等媒介采集物理实体的数据, 通过

IoT技术传输实时状态数据, 最终在内部进行数据标记

与管理, 构成底层数据池. 具有底层数据做支撑后, 数

字孪生将基于现实世界建模, 构建一个与现实世界基

本一致的数字世界, 再通过仿真等技术模拟物理世界

的规律, 实现状态预测、问题诊断等功能, 反馈现实世

界决策.
(3) 标准化: 数字孪生标准体系的建立将促进数字

孪生技术的发展和应用, 为数字化转型提供支持和保

障. 根据前文讨论, 数字孪生标准体系建立应覆盖数据

标准、安全标准、可信标准、互操作标准以及管理标

准5个方面, 标准建立是一个长期的过程, 需要各个领

域的专家共同参与和合作. 总的来看, 数字孪生是一个

反映物理实体行为规律, 并在整个生命周期中不断更

新的数字实体. 数字孪生还在蓬勃发展中, 目前关于数

字孪生模型还没有一个被广泛接受的定式, 将来还会

有更多新的模型被开发出来.
(4) 安全性: 在数据时代, 数字孪生技术的安全性

和数据保护尤为重要. 确保同步辐射数字孪生中的数
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据安全性和隐私保护, 是数字孪生技术在先进同步辐

射光源中广泛应用的前提.
(5) 应用出口: 同步辐射在能源、催化、医疗等重

要科学发现领域具有关键作用, 如何将同步辐射数字

孪生与实际应用有机结合, 拓展其应用场景, 是一个亟

待解决的问题.
(6) 多尺度模拟驱动的数字孪生在同步辐射中的

部署: 基于AI/ML等方法的数字孪生在同步辐射光源

的加速器调优、光束线优化等方面有前瞻性优势, 利

用基于第一性原理、分子动力学等在内的多尺度分子

模拟的数字孪生技术在线解析射线表征实验数据, 能

够从原子/分子水平探索材料的微观结构及相互作用的

基本原理, 为解决材料实验吸收谱解析难题带来新的

机遇, 为同步辐射科学发现、能源、催化、医疗等重

要应用出口的数字孪生部署带来新的视角. 针对多尺

度模拟驱动的数字空间, 量子计算、并行技术、机器

学习势等科学方法可以弥合数字空间与物理空间效率

匹配的问题, 进而实现多尺度模拟驱动的数字孪生在

先进同步辐射光源的科学发现中的部署与应用.
数字孪生是一个涉及多环节、多领域、跨部门的

复杂系统工程. 在先进同步辐射光源建设中, 需要各行

业协同创新, 提供广泛的技术与数据支持. 许多数字孪

生所需的关键技术目前正在相关的多尺度和多物理建

模、结构健康管理、高性能计算等愿景下进行开发.
通过构建协同共赢、开源创新的同步辐射数字孪生,
促进物理世界和数字世界的深度融合, 驱动更多数字

孪生的科学应用, 助力同步辐射加速向数字化、智能

化转型.

6 总结

同步辐射大科学装置面临着装置标准化和智能化

问题的基本挑战. 本文结合同步辐射及数字孪生国内

外研究发展现状, 提出了同步辐射的数字孪生, 综述了

数字孪生在加速器调优、光束线调控、全生命周期管

理及预测等同步辐射运行方面的国内外研究现状, 进

一步综述了在同步辐射科学发现中的数字孪生研究进

展, 以及未来在能源、催化、医疗等同步辐射应用出

口中数字孪生的潜在结合. 在此基础上, 对多尺度分子

模拟驱动的数字孪生在同步辐射中的应用部署进行了

可行性评估. 最后, 对同步辐射的数字孪生研究及应用

在实践方面的发展趋势和挑战进行了总结和探讨, 为

将来数字孪生在先进同步辐射光源的进一步应用提供

了理论和方法参考.
可以预见, 在智能大环境的推动和发展作用下, 数

图 4 数字孪生在先进同步辐射光源部署应用的评估与展望
Figure 4 Evaluation and prospect of digital twin in the deployment and application of advanced synchrotron radiation photon sources

评 述

5237



字孪生将是推动同步辐射智能化发展的关键技术. 数

字孪生与同步辐射全生命周期的结合成为同步辐射发

展的必然趋势, 在未来同步辐射智能化方面有着极大

应用前景. 未来, AI大模型赋能数字孪生体, 自主性、

自适应同步辐射光源将成为可能. 同时, 同步辐射运

行体系多模块化, 复杂同步辐射系统数字孪生将成为

建设重点, 不久, 同步辐射数字孪生将达到高智慧化

状态.
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With the continuous innovation in fundamental science and engineering technology, we have entered the era of the fourth-
generation synchrotron radiation photon sources. To meet the growing demand for advanced synchrotron radiation light
sources in multiple foundational scientific fields, there is an urgent need to advance the physical design and engineering
development of the fourth-generation synchrotron radiation photon sources towards the standardization and intelligent
upgrade of photon source equipment.
New measurement technologies, advances in detector technology, and advancements in multimodal data utilization and

data analysis algorithms are driving the intelligent upgrading of synchrotron radiation. However, challenges also arise in
data analysis, beamline control, and equipment utilization efficiency. In recent years, digital twin has emerged as a crucial
innovation in digital transformation and intelligent upgrading. Driven by data and models, digital twin enables monitoring,
simulation, prediction and optimization. Digital twin has the potential to reduce operating and time costs, improve the
productivity of existing systems, enhance maintenance, simplify accessibility, and create a safer working environment.
Digital twin of mega-science facilities has become a new way to improve facilities utilization efficiency, reduce operating
costs, accelerate material discovery, and make the entire lifecycle of mega-science facilities intelligent, such as equipment
management and operation, material radiographic characterization processes.
We leverage digital twin technology to create highly realistic digital models of real-world entities using big data and

artificial intelligence. This technology facilitates the interaction and symbiosis between digital twin and physical entities
through connections and data exchange. Driven by data and models, we enable digital twin to perform monitoring,
simulation, prediction, and optimization. By integrating advanced technologies such as big data analytics, artificial
intelligence, and machine learning with digital twin, we expand their application scope and capabilities. As a cutting-edge
technology, we see digital twin continually evolving and expanding their applications, emerging as a vital tool for the
digital transformation and intelligent upgrading of synchrotron facilities.
This review focuses on the deployment and application of digital twin in advanced synchrotron radiation facilities. First,

we summarize and introduce the development and operation of synchrotron radiation photon sources, followed by a
detailed introduction to the fundamental concepts and current status of digital twin. Next, we explore the critical
applications of digital twin in advanced synchrotron radiation photon sources such as the lifecycle management, accelerator
tuning and beamline optimization. Furthermore, we summarize the potential integration of digital twin in important
synchrotron radiation application exports such as energy, catalysis, and medicine.
Moreover, using BSRF-4B7A and 1W1A beamlines as case studies, we assess the key deployment aspects of digital twin

in advanced synchrotron radiation scientific discoveries based on the hardware characteristics of beamline stations. We also
propose the empowerment prospects of multi-scale simulation-driven digital twin in the future development of advanced
synchrotron radiation photon sources.
Finally, we address the challenges and prospects faced by digital twin in advanced synchrotron radiation photon sources

mainly concerning practical applications, system architecture, standardization, safety, and deployment.
To sum up, this review provides a comprehensive summary of the current applications of digital twin in advanced

synchrotron radiation photon sources and showcasing its significant potential for future applications. It aims to provide
scientific references for promoting the deployment and application of digital twin in synchrotron radiation and assisting
scientific breakthroughs in the future.

digital twin, synchrotron radiation, intelligence, multi-scale simulation
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