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摘 要

高温超导钇钡铜氧（YBa₂Cu₃O₇₋δ，YBCO）薄膜是高温超导电子学领域

的战略级材料，其微观结构和超导性能强烈依赖于制备工艺、氧含量及

缺陷状态等因素。当前，YBCO 薄膜研发与规模化制备过程中仍普遍存

在实验数据标准缺失、过程信息采集不完整、多源异构数据难以融合、

样品与数据全链路追溯不足等问题，制约了高质量工艺数据库构建及数

据驱动优化方法的应用。针对上述瓶颈，本文面向器件应用需求，提出

了一套覆盖“薄膜制备—结构表征—数据治理—电子实验记录归档”的

YBCO 薄膜全流程标准化数据收集与治理方法。该方法在脉冲激光沉积

（pulsed laser deposition，PLD）生长环节构建多模态数据采集架构，其

中温度和真空度由两路独立相机进行连续采集，并通过时间窗口匹配与

线性插值重构实现时间对齐；激光羽辉图像则利用激光器输出的 TTL信

号进行硬件触发采集，实现羽辉图像与激光脉冲事件的同步记录；在表

征环节集成机器人送样、智能任务调度与多模式 XRD自动测试流程，

实现样品流转、测试参数、衍射原始数据及样品标识的自动绑定。进一

步地，本文构建 Raw–Processed–Merged 三层数据存储与治理架构，在

完整保留原始实验证据的基础上，通过光学字符识别（optical character
recognition，OCR）后处理、物理规则校验、异常筛查、时间窗口匹配与

线性插值重构等策略，实现多源异步数据的清洗、标准化与统一时间轴

融合。在此基础上，本文构建了面向 YBCO薄膜制备与表征的多模态实

验数据库，统一组织实验元数据、温度与真空度时序数据、羽辉图像、

XRD 表征文件及 ELN 记录。依托结构化元数据模型和电子实验记录本

（electronic laboratory notebook，ELN）接口，将过程时序数据、表征文



 

2

件、多媒体附件及追溯标识封装为可检索、可审计的实验记录，形成从

分析结果反向追踪至原始视频、OCR识别结果和实验操作过程的闭环溯

源体系。该体系将传统依赖人工经验和离散记录的实验流程转化为标准

化、结构化、机器可读的数据资产，为开展 YBCO薄膜工艺—结构关系

研究、构建高保真实验数据库，并为后续进一步融合超导性能数据及开

展数据驱动研究提供数据基础。本文数据集可在科学数据银行数据库

https://doi.org/10.57760/sciencedb.j00213.0008l中访问获取。（数据集私有

访问链接：https://www.scidb.cn/s/F7rMJb）
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1 引 言

钇钡铜氧（YBa₂Cu₃O₇₋δ，简称 YBCO）是典型的铜氧化物高温超导材料，具

有较高的超导转变温度（ cT ）、临界电流密度（ cJ ）、较低的微波表面电阻（ sR ）

以及灵活的制备方式，是高温超导薄膜物理研究和电子学器件应用的重要载体。

随着薄膜制备技术的持续进步，YBCO薄膜在超导转变温度、临界电流密度、表

面平整度、大面积制备能力和均匀性等方面不断提升，推动了其在微波滤波、探

测、约瑟夫森结及高温超导电子学器件中的应用发展。然而，面向器件制备需求，

YBCO薄膜仍需在结构质量、表面状态、氧掺杂均匀性、批次一致性和长期稳定

性等方面实现更高水平的可控。尽管高质量 YBCO薄膜制备技术已取得显著进展，

但在规模化研发和制备过程中稳定复现优异性能仍是制约其进一步应用的重要

问题[1-3]。

YBCO薄膜的微观结构及最终超导性能受到制备条件、氧含量、缺陷分布和
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界面状态等多因素共同影响[4]。在脉冲激光沉积（pulsed laser deposition，PLD）

制备过程中，靶材、沉积温度、背景氧压、激光能量密度、靶基距、退火气氛和

降温曲线等参数会共同决定薄膜的晶体取向、结晶质量、氧掺杂水平、表面形貌

和超导性能[5-6]。这种对多参数强耦合效应的依赖，决定了传统依赖人工记录、试

错法主导的研发模式已无法满足现代器件应用对高效率、低成本及高一致性的需

求。

伴随材料基因组计划（Materials Genome Initiative）的推进，数据驱动的材料

研发已成为国际共识[7]。然而，在当前 YBCO 薄膜研发过程中，仍普遍存在实

验数据标准不统一、过程信息采集不完整、多源异构数据难以融合，以及样品—

工艺—表征—结果之间关联不足等问题，导致大量实验数据难以转化为可被机器

学习算法直接利用的结构化数据，严重制约了数据检索与复用[8-9]。具体而言，在

PLD生长环节，温度、真空度、羽辉状态等动态过程信息往往缺乏连续化、同步

化记录；在结构表征环节，XRD峰位、峰宽、摇摆曲线等测试结果及其原始文

件也常未与样品标识、测试参数自动绑定。上述问题造成了全生命周期数据链断

裂，制约了高质量工艺数据库的构建，也限制了机器学习模型训练与逆向工艺设

计方法在 YBCO薄膜研发中的应用[10]。

针对上述问题，本文面向器件应用场景，提出一套 YBCO薄膜标准化数据收

集与治理方法。该方法以 PLD 薄膜生长和 XRD结构表征为核心环节，构建覆盖

现场感知、原始数据留存、数据清洗、时间对齐、结构化封装和电子实验记录本

入库的全流程数据治理体系。本文的主要工作包括：

第一，在薄膜制备过程中，建立多模态数据采集与时间关联架构，其中温度

和真空度由两路独立相机连续采集，并通过软件进行时间对齐；激光羽辉图像利

用激光器 TTL信号进行硬件触发采集，实现羽辉图像与激光脉冲事件的同步记录；
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第二，构建机器人辅助的 XRD自动测试与样品流转机制，实现样品标识、

测试任务、测量参数和原始数据文件的自动关联；

第三，提出 Raw–Processed–Merged 三层数据模型与多源异步数据时间对齐

策略，并结合 ELN 结构化记录实现实验全生命周期追溯[23]。在此基础上，构建

面向 YBCO薄膜制备与表征的多模态实验数据库，统一组织实验元数据、过程时

序数据、羽辉图像、XRD表征文件及 ELN记录。该方法旨在将非结构化、离散

化和经验化的实验信息转化为标准化、机器可读、可审计和可复用的数据资产，

为开展 YBCO薄膜工艺—结构关系研究，并为后续进一步融合超导性能数据和开

展数据驱动分析提供基础。

第四，基于真实 YBCO薄膜 PLD生长实验开展端到端验证与系统性性能评

估。以一次完整生长实验为案例，展示从多模态数据采集、OCR识别与异常修正、

时间对齐、XRD自动化表征到 ELN 入库的全链路数据流转过程；在性能评估方

面，定量验证 OCR后处理准确率（61.8%→98.6%）、多源数据时间对齐精度（匹

配率 99.99%，平均偏差 0.041 s）、机器人辅助 XRD批量测试效率（人工作业时

间减少 93%–97%）及 ELN 入库稳定性（重试后成功率 100%）；此外，以 15批

YBCO 薄膜实验对工艺特征与 XRD(005)峰位进行初步相关性分析，验证所构建

数据体系对工艺—结构探索性关联分析的支撑能力。

2 基于多模态感知的实验数据自动化采集体系

为实现对 YBCO 生长过程全维度的数字化映射，本研究设计了如图1所示的

多模态数据采集架构。该架构围绕关键过程参数视觉化记录、羽辉瞬态图像同步

采集、XRD自动化测试数据采集以及结构化元数据辅助录入四类通道展开，实现

了生长过程参数、瞬态现象、结构表征结果与实验背景信息的关联融合。



 

5

图 1 YBCO薄膜生长多模态数据采集架构

Fig. 1. Schematic architecture of the multimodal data acquisition system for YBCO thin-film

growth.

2.1 关键过程参数的视觉化时序采集

PLD生长过程中的腔体温度与真空度是决定薄膜结晶质量的核心连续变量。

不同于离散的手动记录，本系统采用高精度外置相机阵列（4K分辨率，6-12mm

变焦镜头）对设备的状态进行实时监测。通过固定支架锁定视场，并利用感兴趣

区域（Region Of Interest，ROI）技术聚焦显示屏数字区域，系统可实时捕捉温度

与真空度的动态变化[11]。

图 2 温度/真空度视觉采集装置与 ROI区域示意图

Fig. 2. Visual acquisition setup and regions of interest for temperature and chamber-pressure

readings.
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2.2 激光羽辉瞬态图像同步触发采集

激光轰击靶材产生的瞬态羽辉演化是脉冲激光沉积过程中物质输运与薄膜

成核生长的直观表征。该过程由纳秒级激光脉冲触发，随后羽辉在微秒量级内发

生快速膨胀、传播与衰减，羽辉发光与激光脉冲具有严格的时间关联。随着沉积

时间延长，靶材表面烧蚀坑逐渐加深，羽辉的亮度、形态、高度及空间分布可能

发生变化，进而影响到达基片表面的粒子通量和能量分布，对薄膜初始成核及后

续生长阶段的生长速率、均匀性和结晶质量产生影响。然而，普通连续拍摄难以

准确捕捉羽辉的有效演化时刻，因此本系统引入硬件触发机制：利用激光器输出

的TTL 信号作为触发源，精确控制工业相机的曝光时刻，实现羽辉图像与激光脉

冲事件的一一对应[12]。该机制将肉眼难以分辨的瞬态羽辉过程转化为可记录、可

追溯和可量化分析的图像序列，为后续分析激光能量密度、靶材烧蚀状态与薄膜

生长行为之间的关联提供原始数据支撑。

2.3 机器人辅助的薄膜XRD自动化测试与数据采集

薄膜生长完成后，XRD表征是连接制备工艺与结构质量评价的关键环节。本

研究主要采用日本Rigaku公司SmartLab型X射线衍射仪（9 kW）对YBCO薄膜进

行结构表征，该设备配备Ge(220×2)双晶单色器、微区扫描部件，可实现薄膜的

高分辨测试和局部区域的精细化扫描。

传统测试模式中，样品转移、参数配置、测试执行和数据文件整理等环节高

度依赖人工操作，不仅测试时间成本较高，而且测试条件、样品状态、测试顺序

及原始数据文件等信息难以实现全过程记录与追溯，且由于人工参与会引入较多

人为误差。随着器件级应用样品量的快速增长，传统方式在效率、准确性和可追

溯性方面的不足日益凸显。特别是在超导体材料研究中，YBCO 薄膜的晶体结构
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测试依赖高分辨多轴测角仪实现晶面精确定位，对测试精度要求极高。然而，手

动操作往往存在样品定位偏差，且样品调整及衍射曲线判读过程高度依赖人工，

容易引入人为误差。为构建YBCO薄膜从生长过程到结构表征的完整数据链，本

研究设计了一套机器人辅助的薄膜XRD自动化测试流程，将样品流转、测试任务

调度及衍射数据采集进行统一关联与管理。

系统整体测试流程如图3所示。实验人员仅需将待测薄膜样品存放至智能样

品柜，并录入样品编号、测试类型与定制化测试参数，常规测试场景可直接调用

系统预设标准参数模板。智能调度系统根据样品存放位置与测试队列优先级自动

生成、排序测试任务。测试启动后，机器人自动完成样品抓取与转运，将待测样

品精准输送至XRD测试样品台。样品就位后，自动化测试系统接管全套表征流程，

独立完成测试作业。

图 3 机器人辅助的薄膜 XRD自动化测试与数据关联流程图

Fig. 3. Workflow for robot-assisted automated XRD characterization and data association of

thin-films

由于商用XRD设备原厂控制系统通常未开放外部二次开发与远程调用接口，

本研究未对原厂软件进行底层修改，而是将人工测试的标准化操作拆解为可复用、

可自动化执行的基础测量单元，包括样品调整（Sample alignment）、位移调控

（Move）、测试（Measurement）等核心模块。根据不同测试需求组合适配为标
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准化测试方案，可覆盖薄膜多维度精细结构表征，包含用于物相鉴定的2θ-θ扫描、

用于表征晶体缺陷与结晶度的摇摆曲线（Rocking curve）、用于测试薄膜厚度与

密度的反射率测试（Reflectivity）以及用于解析薄膜应力状态与精细物相结构的

二维 Reciprocal pace mapping（Wide-range RSM）测试。

自动化任务执行过程中，系统可模拟标准化人工操作逻辑，自动完成测试流

程调用、扫描角度区间、步长、扫描速率及数据命名等参数的批量配置；同时自

动完成样品高度、倾角与中心位置的精准校正，保障衍射信号采集处于最优测试

状态。参数配置与样品对位完成后，系统自动启动扫描采集，并在测试过程中实

时监测设备界面状态与异常提示，实现全过程闭环监控。正式扫描前，系统可自

动完成基线校验与状态自检，规避因设备状态异常或样品对位偏差导致的无效测

试。

测试正常完成后，系统自动将原始XRD衍射图谱、全套测试参数与对应样品

编号进行绑定归档；若测试过程出现设备异常、信号异常或对位失效等问题，系

统可自动捕捉异常信息、生成日志记录并终止当前任务，杜绝无效数据录入与数

据丢失。测试结束后，机器人自动将样品取回并归位至智能样品柜，实现样品全

流程无人化流转。实验人员可后续统一取回样品，所有测试原始数据、流程参数

与样品信息已完成自动关联归档，全程可追溯、可复盘。

此外，该自动化系统支持通过MES/SECS-GEM工业接口与生产线管控系统对

接，可适配万片/年级检测需求，能够有效支撑规模化薄膜材料的制备、表征与工

业化研发生产。

2.4 结构化元数据辅助录入

除过程数据外，样品信息（衬底类型、基底尺寸）、靶材参数及退火条件等



 

9

静态元数据同样需要标准化记录。为避免重复录入导致的格式不统一，设计了“历

史参数记忆库”功能，支持实验人员调用历史参数模板进行快速调用与修正。这

一设计有效解决了不同批次实验参数命名规范不一致的问题，确保了元数据的标

准化与可追溯性。

3 多源异构数据的清洗与时间对齐治理

原始采集数据往往存在噪声大、格式杂、时间不同步等问题，直接的聚合无

法支撑分析需求[13]。

本研究提出了“三层存储 + 双轨对齐”的数据治理策略，整体处理流程见

图4，三层存储数据模型见图5，确保数据在保留原始证据的同时具备高质量的分

析属性。

图 4 温度与真空度数据清洗与对齐流程图

Fig. 4. Workflow for cleaning and aligning temperature and vacuum data

3.1 基于OCR的智能识别、后处理与异常筛查

针对相机捕获的温度与真空度图像，如图4所示，系统采用PaddleOCR深度学

习模型进行字符识别[14-15]。考虑到实际采集场景中可能存在反光、倾斜、运动模

糊及字体变形等情况，OCR识别结果并不直接用于后续分析，而是依次经过字符
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纠错、物理范围校验和异常筛查去噪。首先，通过规则引擎对OCR原始字符串进

行字符纠错和格式规范化，包括小数点修正、单位字符处理及科学计数法重构等，

并将规范化后的字符串转换为数值。对于能够成功解析的数据，进一步依据仪器

可显示的数值范围及实验物理约束进行范围校验，包括有限数值判断、温度和真

空度有效测量范围检查以及科学计数法指数完整性检查等。无法解析或明显违反

约束的数据被标记为无效值。

为降低OCR瞬时误识别等异常噪声对后续数据分析的影响，对于通过物理范

围校验但仍可能存在异常识别的数据，进一步进行局部时序一致性的异常筛查。

温度数据直接在原始数值尺度下进行比较；考虑到真空度可能跨越多个数量级，

首先进行对数变换：

pi'= log10 ( pi) ， （1）

其中，��为第i个真空度读数。以当前采样点及其前后各5个有效采样点组成

长度为11的局部窗口，计算窗口中位数��及中位绝对偏差（median absolute

deviation，MAD）：

MADi = median(|xj − Mi|) ， （2）

其中，��为当前数据点，��表示局部窗口内的温度值或经对数变换后的真空

度值。为量化当前数据点相对于局部趋势的偏离程度，定义稳健标准化偏离指标：

�� = |��−��|
max ( 1.4826MAD�,��)

， （3）

其中，系数1.4826用于在近似正态分布条件下将MAD转换为与标准差相当的

稳健尺度估计；��为最小尺度参数，用于避免稳定平台阶段MAD接近零时造成异

常度量失稳。本文温度数据取�� = 0. 1∘C，真空度对数数据取�� = 0.05。采用中

位数和MAD而非均值和标准差，可降低单个OCR误识别值对局部统计量的影响。

为避免将正常的小幅波动误判为异常，本文同时考虑稳健偏离程度和实际变



 

11

化幅度。对于温度数据，当�� > 5且|Ti-Mi|≥1.0∘C时，将该点标记为候选异常点。

对于真空度数据，当�� > 5且 log10 ( ��) − �� ≥ 0.5时，将该点标记为候选异常点。

候选异常点进一步结合变化持续性和OCR识别置信度进行判定。对于每个候选点，

检查其后3个有效采样点：若其中至少2个数据点延续相同变化方向或保持新的数

值水平，则认为该变化具有持续性，并作为真实工艺变化保留；若较大偏离仅出

现在单个采样点，随后迅速恢复至原有水平，则优先判定为OCR瞬时误识别。对

于升温、充氧和退火等动态工艺阶段，只要连续多个采样点支持相同变化趋势，

即不作为异常剔除。OCR识别置信度仅作为辅助判据，不单独用于删除数据。

因此，本文的异常筛查主要针对OCR产生的孤立突跳误识别。最终综合物理

范围约束、局部统计偏离程度、实际变化幅度、变化持续性和OCR置信度，将数

据划分为有效值、候选异常值和无效值。有效值进入Processed层；候选异常值保

留异常标记及处理日志以供人工复核；无法解析或明显违反物理约束的数据在

Processed层中置为空值。所有原始识别结果均保留在Raw层，以保证异常处理过

程可追溯和可审计。

3.2 “Raw-Processed-Merged”三层数据分层策略

为保障数据的可追溯性与可用性，如图5所示本研究建立了三层数据模型。

兼顾了原始数据留存、数据质量提升与多源数据融合等需求[16-17]。

 Raw层：原始数据留存层，用于完整保存 OCR 系统输出的原始识别结果、

图像来源信息及毫秒级时间戳。该层不对识别内容进行人为修正，即使其中包含

识别错误、缺失值或异常字符，也作为实验过程的原始“数字证据”永久保留，

用于后续异常复核、数据追溯和结果审计。

 Processed层：清洗与标准化数据层，在 Raw 层基础上对原始识别结果进
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行数值提取、单位统一、异常值筛查、去噪处理和格式规范化，形成可靠的温度、

真空度等有效过程数据集。该层数据具有更高的可读性和稳定性，可用于实验过

程的实时监控、趋势分析以及不同实验批次之间的初步比较。

 Merged层：多源融合与建模数据层，进一步针对温度、真空度等过程变

量采样频率不一致的问题，采用时间窗口合并、线性插值重构等方式，将不同来

源的数据融合到统一时间轴上，形成结构化的过程特征表。该层数据可直接服务

于后续统计分析、机器学习建模以及工艺参数与薄膜结构和性能之间的关联研究。

图 5 Raw-Processed-Merged三层数据关联图谱

Fig. 5. Raw-Processed-Merged three-layer data association graph

3.3 异源数据的时间对齐算法

由于双路相机独立工作，原始数据的采样时刻并不完全一致。为解决这一'

多源异步采样导致的时序不一致'问题[13]，本研究在数据处理阶段建立统一时间基

准，并开发了时间窗口合并与线性插值重构两种时间对齐策略：

1.时间窗口合并：该方法以某一通道的时间戳 ( )A
it 为基准，在预设容差窗口

t 内搜索另一通道中时间最接近的读数。若满足时间差小于容差阈值，则将两组
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读数合并为同一时刻的联合记录。若最近邻采样点的时间差超过预设容差窗口

t ，则认为该数据点在另一通道中不存在有效匹配对象，不生成联合记录。其匹

配关系可表示为：

*
* ( ) ( ) ( ) ( )argmin ,A B A B

i j i j
j

j t t t t t     ， （4）

其中， ( )A
it 表示基准通道第 i个数据点的采样时刻， ( )B

jt 表示待匹配通道第 j个

数据点的采样时刻， t 为允许的最大时间偏差。该方法不改变原始数据值，能够

最大程度保留真实采样结果，适用于温度、真空度等变化相对平缓的工艺阶段。

2.线性插值重构：对于需要形成连续高密度数据集的应用场景，本研究进一

步构建统一时间轴 kT ，并根据相邻两个真实采样点对目标时刻的数据进行线性估

计。对于任一过程参数 x，当 1i k it T t   时，其插值结果为：

 1
1

1

( ) ( )( ) ( ) ,i i
k i k i i k i

i i

x t x tx T x t T t t T t
t t






    


， （5）

其中， kT 为统一时间轴上的目标时刻， ( )ix t 和 1( )ix t  分别为该时刻前后相邻

采样点的真实读数。该方法可在不显著改变整体变化趋势的前提下补齐缺失时刻

的数据，从而生成采样间隔一致的连续数据序列，便于后续趋势分析、过程监控、

特征提取和机器学习模型训练。

通过上述处理，系统能够将原本采样频率不同、时间点不完全一致的温度、

真空度等数据统一到同一时间轴下，降低多源数据关联分析中的时间偏差。同时，

根据不同应用需求，系统可生成多粒度数据集，例如 0.5 s高分辨率数据用于过

程细节分析，10 s摘要数据用于电子实验记录本展示、长期趋势回顾和数据归档。

4 面向ELN的结构化数据封装与入库

仅有数值数据不足以支撑器件应用的深度分析，必须将过程数据与实验元数

据、附件数据进行有机融合，形成完整的“实验故事链”。本研究设计了一套符
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合JSON Schema标准的结构化记录模型，并通过ELN接口实现自动化归档[18-20]。

4.1 多维数据结构化定义

图 6 结构化实验记录模型示意图

Fig. 6. Schematic of the structured experimental record model

每一条目实验记录被定义为包含以下核心模块的复合对象：

 实验元数据：固定字段（衬底、靶材、设备编号）与可变字段（靶机距，

退火温度等）。

 过程日志：经时间对齐后的温度/真空度序列数据。

 多媒体附件：羽辉原始图像序列、全过程监控视频、Raw/Processed CSV

文件、XRD测试文件等，均通过 Base64编码或直接链接形式嵌入记录。

 追溯链标识：每条记录均生成唯一 ID，关联至原始视频片段与 OCR置信

度评分。

4.2 ELN入库与备份机制
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为应对海量数据上传可能导致的系统卡顿，系统采用分片上传策略：基础信

息先行上传，随后按批次写入过程日志。同时，建立本地-云端双重备份机制，无

论上传成功与否，均在本地保留完整数据包与上传状态日志（Success/Fail），确

保数据资产的安全性与可追溯性[21]。

5 实验数据库内容、典型数据与全生命周期追溯

基于上述多模态实验数据采集、清洗、时间对齐和结构化封装方法，本文构

建了面向YBCO薄膜制备与结构表征的实验数据库。数据库以单次薄膜制备实验

为基本组织单元，以样品编号作为主要关联标识，统一保存实验元数据、温度与

真空度过程数据、激光羽辉图像、XRD结构表征文件及ELN实验记录。

本节首先介绍数据库的数据组成、组织结构和数据规模，随后以编号为2002

的YBCO薄膜PLD生长实验作为端到端案例，展示从温度与真空度视频采集、OCR

识别、异常清洗、时间对齐、羽辉图像关联、XRD自动化表征到ELN入库的完整

数据流转过程。该案例的主要目的在于验证数据完整性、处理可复核性和全生命

周期追溯能力。

5.1 数据库总体内容与组织方式

YBCO薄膜实验数据库覆盖薄膜制备、过程监测、结构表征、数据治理和实

验记录归档等环节。数据库以单次PLD生长实验为基本数据单元，每次实验对应

一条结构化实验记录，并通过样品编号、采集时间戳和实验编号关联不同来源的

数据。

数据库主要包括六类数据。第一类为实验元数据，包括样品编号、实验编号、

衬底类型、样品尺寸、靶材信息、设备编号、靶基距、沉积时间及退火条件等；
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第二类为过程时序数据，包括温度和真空度的原始监控视频、OCR识别字符串、

识别置信度、毫秒级时间戳及清洗后的标准化数值；第三类为羽辉图像数据，包

括与激光触发事件关联的羽辉图像序列、采集时间等；第四类为XRD表征数据，

包括2θ–θ扫描、摇摆曲线等原始测试文件和测试参数；第五类为数据治理结果，

包括Raw、Processed和Merged三层数据文件和时间对齐日志；第六类为ELN归档

数据，包括结构化实验记录、多媒体附件、数据文件链接等。

表 1 YBCO薄膜实验数据库的主要数据内容

Table 1. Overview of multimodal data contents in the YBCO thin film experimental database.

数据类别 主要数据内容 数据形式

实验元数据 样品、衬底、靶材、设备及工艺条件 JSON、结构化表格

过程时序数据 原始视频、OCR结果、清洗数值、时序曲线 MP4、CSV、图像

羽辉数据 羽辉瞬态图像、采集时间 JPG、JSON

XRD数据 2θ–θ、摇摆曲线等数据文件、测试参数

原始文件(RAS、RASX、

TXT)、JSON

数据治理结果 Raw、Processed、Merged 文件及处理日志 CSV、JSON、日志

ELN 记录 元数据、过程曲线、附件及日志

JSON、文件夹、

附件链接

截至本文数据统计时，数据库共收录YBCO薄膜实验样品56个，包含温度OCR

记录147万条、真空度OCR记录约153万条、羽辉图像约59610帧、XRD测试文件

81个，原始监控视频总时长约165小时，数据总容量约72GB。本文涉及的实验元

数据、过程时序数据、羽辉数据、XRD 数据、数据治理结果及 ELN 记录等均

纳入所构建的数据集，并以 JSON、CSV、MP4、JPG、RAS/RASX/TXT 等格式

组织。数据集已存储于科学数据银行物理学报社区，可通过 DOI：

RainM97
编辑审查意见：1、没有文中提到的补充材料
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https://doi.org/10.57760/sciencedb.j00213.0008l 访问获取；数据集私有访问链接为：

https://www.scidb.cn/s/F7rMJb。

5.2 实验案例与数据构成

本研究选取编号为2002的YBCO薄膜实验作为端到端验证案例。该薄膜采用

PLD方法制备，实验过程中实时采集温度显示视频、真空度显示视频和激光羽辉

图像。薄膜生长完成后，由机器人辅助XRD自动测试系统执行2θ-θ扫描和摇摆曲

线测试，并将测试参数、原始数据文件和样品编号自动绑定。该实验的数据组成

如表2所示。

表 2 YBCO-2002实验的数据组成

Table 2. Data composition of the YBCO-2002 experimental dataset.

数据项目 数据内容

样品编号 2002

实验编号 PU314NMENNUMK3C3

温度/真空度视频时长 43分 22秒

温度 OCR记录数 9156

真空度 OCR记录数 9545

羽辉图像数量 1038

XRD测试模式 2θ-θ扫描、摇摆曲线

ELN 入库状态 Success

5.3 OCR数据处理与异常修正

温度和真空度通过OCR实时提取显示屏读数。Raw层完整保存OCR原始字符

串、识别置信度、图像帧编号和毫秒级时间戳。Processed层进一步完成字符纠错、

本文所有数据集（包括实验元数据、过程

时序数据、羽辉数据、XRD数据、数据治理结果及ELN记

录等）均以JSON、CSV、MP4、JPG、RAS/RASX/TXT等

格式在补充材料中给出。

删除[RainM97]:

RainM97
编辑审查意见：1、没有文中提到的补充材料
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数值解析、科学计数法重构、物理范围校验和异常筛查。

图7给出了该实验中温度和真空度读数识别的典型案例。图7(a–d)展示了温度

的识别结果。对于温度单位符号，Raw层允许出现“C”“°C”或单位缺失等形

式，Processed层会在修正时自动补齐。图7(a)修正单位后为592.2 °C，是稳定显示

状态下的正确识别结果。图7(b)和图7(c)展示了两类可被自动剔除的错误：在读数

快速刷新或显示不清时，OCR分别输出68.9和38.3C，二者均显著偏离实验的合理

温度范围，因此不会进入Processed层。相比之下，图7(d)中的587.2C虽然满足温

度范围约束并被保留，但原始图像表明该帧处于显示屏快速变化过程的瞬时误读。

图 7 OCR读数示例。(a) 592.2C；(b) 68.9；(c) 38.3C；(d) 587.2C；
(e) 1.099-3；(f) 1435-3；(g) 2.909-；(h) 2.688-

Fig. 7. OCR readout examples. (a) 592.2C; (b) 68.9; (c) 38.3C; (d) 587.2C;

(e) 1.099-3; (f) 1435-3; (g) 2.909-; (h) 2.688-.

图7(e–h)展示了真空度的识别结果。Processed层会自动进行科学计数法重构。

图7(e)为稳定显示下的正确识别结果，OCR输出1.099-3，对应1.099 × 10-3 Torr。

图7(f)中小数点因数码管高亮和局部饱和未被识别，Raw层得到1435-3；Processed

层依据真空度显示格式，将其修正为1.435× 10-3 Torr。图7(g)中指数位缺失，OCR

仅输出2.909-，结合相邻时刻数值连续性和当前实验阶段的压力范围，自动补齐

为2.909× 10-1 Torr。图7(h)展示了读数快速变化时的残留误差，OCR输出2.688-并

通过局部格式校验，但原始图像显示该读数为瞬时误读。
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上述结果表明，Processed层能够显著降低OCR识别格式和噪声对实验日志的

影响，同时Raw层图像和字符串保留了必要的人工追溯依据。

5.4 温度与真空度时间对齐

为展示温度与真空度两路异步采样数据的对齐效果，选取同一实验中的局部

片段进行可视化对比。图8(a)和图8(b)采用5 s局部窗口，图8(c)采用60 s局部窗口，

主要用于放大展示原始采样点在短时间尺度上的错位现象，以及时间窗口合并和

插值轴重构后两路数据在同一时刻上的对应关系。

图 8 多源实验数据时间对齐与不同时间粒度重构效果对比。左列为对齐前温度与真空度

的异步采样散点，右列为对齐后的联合记录结果。(a) 时间窗口合并结果；(b) 0.5 s 统一时

间轴重构结果；(c) 10 s 统一时间轴摘要结果。

Fig. 8. Comparison of temporal alignment and multi-resolution reconstruction of experimental

data. The left column shows asynchronous temperature and vacuum sampling points before

alignment, while the right column shows the aligned joint records.(a) Time-window merging; (b)

reconstruction on a unified 0.5 s time axis;(c) summarization on a unified 10 s time axis.
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结果表明，时间窗口合并能够建立温度与真空度之间的近邻对应关系；0.5s

适合保留局部变化细节；10s则在降低数据密度的同时保留主要趋势，可用于实

验记录归档和长期过程回顾。

5.5 羽辉采集结果

羽辉序列共包含1038帧JPG图像，分辨率均为2448 × 2048，采集时间持续约

1037 s。相邻帧平均间隔约为1.000 s。如图9所示，系统能够连续记录羽辉区域的

发光形貌和亮度分布。典型帧中可见羽辉中心高亮区及外侧红黄色扩散边界，表

明采集图像能够反映沉积过程中的羽辉状态。

图 9 羽辉图像序列的实际采集结果。四帧图像按采集时间顺序排列，

时间标注为相对于首帧的采集时间，分别为 0 s、259 s、519 s 和 778 s。

Fig. 9. Representative plume image sequence acquired during the experiment. The four

frames are arranged in chronological order, with time labels given relative to the first frame: 0 s,

259 s, 519 s, and 778 s.

5.6 自动化XRD表征结果

薄膜生长完成后，机器人根据预设任务将样品从智能样品柜转运至XRD测试

工位，自动完成样品装载、位置对准、2θ–θ扫描和摇摆曲线测试。任务创建时，

操作人员仅需在统一界面中填写样品与衬底信息，并确认相应的扫描程序，主要

配置内容见表3。其中，2θ–θ扫描用于获取较宽角度范围内的衍射信息，以识别

薄膜及衬底的主要衍射峰；摇摆曲线测试则选取YBCO（005）反射作为目标峰，

用于表征薄膜的结晶质量。在正式摇摆曲线测试前，进行005衍射峰的预扫描，

该范围对应YBCO（005）反射附近的摇摆扫描角度区域，能够覆盖其预期峰位，
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扫描结束后精确寻峰，并将2θ/θ移动到衍射峰位置。系统根据预扫描结果自动确

定YBCO（005）反射的实际峰中心，随后围绕该峰中心执行精细摇摆曲线扫描。

图 10 YBCO#2002薄膜的自动化 XRD表征：（a）机器人辅助 XRD自动测试实景；

（b）2θ–θ扫描图谱；（c）摇摆曲线结果

Fig. 10. Automated XRD characterization of the YBCO#2002 thin film: (a) robot-assisted

automated XRD measurement setup; (b)2θ–θ diffraction pattern; and (c) rocking curve.

表 3 自动化 XRD任务所需的人工配置参数

Table 3. Manual configuration parameters required for automated XRD measurements.

配置模块 配置内容

样品信息 实验流程：XRD + Rocking Curve；样品尺寸：10 mm × 10 mm × 0.5 mm

衬底信息 衬底：MgO；表面取向：(001)；

2θ–θ扫描 范围：5°–90°；步长：0.01°；速度：10°/min

005衍射峰的

预扫描

2θ扫描范围：36°–41°；步长：0.01°；速度：2°/min

摇摆曲线扫描

以预扫描获得的峰中心ω0为中心，扫描范围：ω0−3°至ω0+3°；

步长：0.01°；速度：1°/min

数据管理 文件标识：2002；文件名称、保存路径和样品编号由系统自动关联
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任务提交后，上述参数由系统自动下发至XRD设备。测试结束后，原始衍射

文件、任务参数与样品编号自动绑定，避免了重复参数录入和人工文件命名，实

现了机器人转运、自动测试与数据归档的一体化衔接。图10进一步展示了机器人

辅助XRD测试实景图及其获得的2θ–θ扫描和摇摆曲线结果。

5.7 ELN入库与完整追溯案例

图 11 YBCO 薄膜实验数据的 ELN 结构化归档与完整追溯案例。（a）实验元数据、羽

辉图像、过程曲线、监控视频及 XRD文件的统一入库；（b）从Merged 层经 Processed层、

Raw层回溯至原始视频画面的数据追溯链。

Fig. 11. Structured ELN archiving and end-to-end traceability of YBCO thin-film

experimental data. (a) Unified archiving of experimental metadata, plume-image sequences,

process curves, monitoring videos, and XRD files; (b) traceability from the Merged layer through

the Processed and Raw layers to the corresponding frame in the original monitoring video.
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完成多源数据清洗、时间对齐与结构化封装后，统一写入ELN。如图11(a)

所示，样品信息、生长条件、Raw–Processed–Merged各层数据文件及表征结果被

集中归档，实现了不同来源实验数据的统一管理。

当过程曲线中出现异常数据点时，研究人员可依据时间戳和唯一标识，从

Merged层记录逐级回溯至Processed层清洗结果、Raw层原始OCR数据以及对应的

原始视频画面，如图11(b)所示。追溯过程中可以观察原始数值、处理后数值和时

间信息，从而支持异常数据复核、处理规则检查及实验过程复现。从而能够实现

实验数据从采集、处理、融合到归档的全生命周期追溯。

6 性能评估与实验验证

6.1 OCR识别准确率与后处理

为评估在实际实验采集场景下的OCR识别与后处理效果，从历史采集数据中

随机抽取500个数据作为验证样本，其中温度字段250个、真空度字段250个。人

工根据原始视频读取对应仪表读数，并将其作为对照真值。随后分别比较Raw原

始识别结果和Processed后处理结果与人工真值的一致性。

考虑到实验现场可能存在反光、轻微倾斜、运动模糊和字体变形等情况，采

用数值误差评价识别准确性。温度字段以人工读数为真值，误差不超过±0.5℃判

定为正确；真空度字段由于通常以科学计数法形式显示，要求指数位一致，且相

对误差不超过1%判定为正确。若字段无法解析、被错误修正，或虽为合法数值但

超过误差阈值，均判定为识别错误。

从表4可以看出，Raw层直接OCR结果在真实实验场景下存在较高的不稳定

性。温度字段的Raw准确率为48.4%，如图7所示，主要错误来源包括显示屏刷新

过程中的瞬时读数、反光或模糊造成的数字缺失，以及ROI区域选择偏大导致单
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位字符“C”被识别。经过后处理后，温度字段正确数由121个提高到247个，准

确率由48.4%提高到98.8%。

表 4 OCR识别与后处理准确率统计

Table 4. Accuracy statistics of OCR recognition before and after post-processing.

字段 抽样数 Raw正确数 Raw准确率

Processed

正确数

Processed

准确率

温度 250 121 48.4% 247 98.80%

真空度 250 188 75.2% 246 98.40%

合计 500 309 61.8% 493 98.60%

对于真空度字段，仪表通常采用“1.099-3”表示“1.099×10⁻³”这类简写科

学计数法。若将两种表示方式视为数值含义相同，仅比较有效数字和指数是否一

致，则Raw层共有188个样本识别正确，准确率为75.2%。Raw层中的主要错误包

括小数点缺失、指数位漏识别、数字字符误识别以及读数快速刷新引起的瞬时误

读。经过科学计数法重构、格式修正、数值解析和物理规则校验后，真空度字段

的正确数提高至246个，准确率达到98.4%。

总体来看，Raw层在500个验证样本中共有309个样本识别正确，整体准确率

为61.8%；经过后处理后，Processed层的正确样本数提高至493个，整体准确率达

到98.6%。结果表明，仅依赖OCR模型的原始字符输出，容易受到显示格式、图

像质量和读数刷新状态等因素的影响；结合字段类型、科学计数法格式、物理范

围约束和时间连续性等信息进行后处理，能够显著提高自动记录数据的准确性和

可用性。剩余错误主要来自读数快速变化过程中产生的瞬时帧误读，此类结果在

数值上可能仍处于合理范围内，因此难以仅依靠单点物理阈值进行识别和剔除。

为保证数据的可追溯性，系统完整保留Raw层图像、原始识别字符串和时间戳，
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以支持后续对异常数据及边界案例的定位、复核和处理规则审查。

6.2 时间对齐误差

为验证温度与真空度两路独立采集数据的时间对齐效果，并考察时间窗口参

数对匹配结果的影响，本文选取5组独立实验数据进行对比验证，分别记为G1～

G5。5组实验共包含温度参考点29454个、真空度记录点30607个，两路记录量相

差1153个。以两路记录数均值为基准计算，记录量差异比例约为3.84%。所选实

验覆盖过程参数相对稳定和动态变化的工艺阶段，以降低单一实验状态对评价结

果的影响。

时间窗口匹配以温度记录作为参考，对每个温度采样点独立搜索真空度通道

中时间戳最接近的数据点。当两者的绝对时间差不超过预设时间窗口Δt时，认为

匹配成功并建立联合记录。匹配率定义为成功获得有效近邻的温度参考点数占全

部温度参考点数的比例。匹配后的时间误差采用两路记录时间戳的绝对差值进行

评价，并统计平均绝对时间差、95%分位绝对时间差和最大绝对时间差。

表 5 不同时间窗口参数下的时间匹配结果

Table 5. Temporal matching results under different time-window settings.

时间窗口/s 成功匹配点数 匹配率/%
平均绝对

时间差/s

95%分位绝对

时间差/s

最大绝对

时间差/s

0.05 22138 75.16 0.033 0.049 0.050

0.10 29325 99.56 0.041 0.072 0.100

0.20 29420 99.88 0.041 0.073 0.199

0.50 29436 99.94 0.041 0.073 0.491

1.00 29451 99.99 0.041 0.073 0.993
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为确定合适的时间窗口参数，分别设置Δt为0.05、0.10、0.20、0.50和1.00 s，

对5组实验数据进行统一测试，结果见表5。

由表5可知，当时间窗口由0.05 s增大至0.10 s时，匹配率由75.16%提高至

99.56%；当时间窗口增大至0.20 s时，匹配率进一步达到99.88%。继续将时间窗

口增大至0.50 s和1.00 s，匹配率相较于0.20 s仅分别提高0.06和0.11个百分点，但

最大绝对时间差分别增大至0.491 s和0.993 s。与此同时，当时间窗口不小于0.10 s

时，匹配成功数据的平均绝对时间差和95%分位绝对时间差基本保持稳定。因此，

综合考虑匹配完整性和时间对应误差，本文最终选择Δt=0.20 s作为时间窗口匹配

参数。该参数能够覆盖绝大多数正常采样时刻之间的偏差，同时避免因过度放宽

匹配条件而引入时间间隔较大的数据配对。采用Δt=0.20 s后，进一步分别统计

G1～G5五组实验的时间匹配结果，以验证该参数在不同实验记录中的适用性和

稳定性，结果见表6。

表 6 Δt=0.20 s时五组独立实验的时间匹配结果

Table 6. Temporal matching results for five independent experiments at Δt=0.20 s.

实验

组

温度参

考点数

真空度记

录点数

成功匹配的

温度点数

匹配

率/%

平均绝对

时间差/s

95%分位绝

对时间差/s

最大绝对

时间差/s

G1 8709 8708 8709 100.00 0.030 0.035 0.161

G2 5972 5971 5972 100.00 0.031 0.036 0.173

G3 3491 3490 3491 100.00 0.030 0.035 0.143

G4 4070 4052 4038 99.21 0.048 0.068 0.177

G5 7212 8386 7210 99.97 0.063 0.085 0.199

合计 29454 30607 29420 99.88 0.041 0.073 0.199

5组实验的匹配率均不低于99.21%，其中G1～G3的匹配率达到100%，G4和
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G5的匹配率分别为99.21%和99.97%。按实验组计算，匹配率均值为99.84%±

0.35%。各组平均绝对时间差为0.030～0.063 s，95%分位绝对时间差为0.035～

0.085 s，最大绝对时间差均未超过设定的0.20 s时间窗口。

在时间窗口匹配基础上，为获得采样间隔一致的连续过程数据，进一步将温

度和真空度数据线性插值重构至统一时间轴，并分别生成0.5 s和10 s等间隔数据。

其中，0.5 s数据主要用于过程细节分析和动态变化监测，10 s数据主要用于实验

记录展示、长期趋势回顾和电子实验记录归档。验证过程中，将重构后的曲线重

新映射至相应的原始单通道采样时刻，并与相同时刻的原始测量值逐点比较。采

用平均绝对误差（mean absolute error，MAE）评价重构前后的数值差异。四组实

验的重构误差见表7。

表 7 五组独立实验的统一时间轴重构误差

Table 7. Reconstruction errors on unified time axes for five independent experiments.

实验组

0.5 s温度

MAE/℃

0.5 s真空度

MAE/Torr

10 s温度

MAE/℃

10 s真空度

MAE/Torr

G1 0.06 2.40×10⁻⁴ 0.29 6.50×10⁻⁴

G2 0.07 2.90×10⁻⁴ 0.34 8.10×10⁻⁴

G3 0.05 2.10×10⁻⁴ 0.27 5.90×10⁻⁴

G4 0.12 5.80×10⁻⁴ 0.49 1.62×10⁻³

G5 0.16 7.60×10⁻⁴ 0.67 2.15×10⁻³

五组实验的温度重构结果表现出较好的一致性。0.5 s重构条件下，温度MAE

为0.05～0.16 ℃；10 s重构条件下，温度MAE为0.27～0.67 ℃。其中，G1～G3

的过程参数变化相对平缓，重构误差较小；G4和G5包含较明显的动态变化，因

此误差有所增加。总体而言，0.5 s重构的温度MAE均不超过0.2 ℃，10 s重构的
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温度MAE均不超过0.7 ℃。

真空度重构结果呈现相同规律。0.5 s重构的真空度MAE为2.10×10-4～7.60

×10-4 Torr，10 s重构的真空度MAE为5.90×10-4～2.15×10-3 Torr。五组实验中，

0.5 s重构误差均低于相应的10 s重构误差，说明较小的重采样间隔能够更充分地

保留局部动态变化。10 s重构虽然对短时波动产生了一定平滑作用，但总体误差

仍处于较低水平，能够保持温度和真空度数据的主要变化趋势。作为逐组误差评

价的补充，将G1～G5五组有效数据合并后，进一步计算重构曲线与原始单通道

曲线之间的Pearson相关系数和决定系数R2，结果显示，0.5 s重构下温度和真空度

的Pearson相关系数分别为0.9998和0.9975；10 s重构下温度和真空度分别为0.9991

和0.9922。说明无论是0.5s还是10 s，重构曲线均能较好保持原始单通道数据的变

化趋势。

综合来看，时间窗口合并能够保证数据的直接对应关系，线性插值重构则进

一步提高了时间轴的一致性和数据连续性，可满足后续过程趋势分析、实验记录

展示与电子实验记录归档需求。

6.3 自动化XRD测试评估

以标准XRD 2θ–θ测试流程（sample alignment，move 2θ–θ，Ry/Rx measurement，

2θ–θmeasurement）进行评估。其中Ry/Rx measurement的起始角度为-1°，终止角

度 1°，步长为0.01°，速度为２°/min，2θ–θmeasurement的起始角度为5°，终止角

度80°，步长为0.01°，速度为10°/min。

通过12 h连续测试窗口评估，若采用人工方式，单个样品测试时间约20 min，

则理论上可完成约35个样品。然而该模式要求操作人员全程值守，连续完成样品

取放、参数设置、样品对位、测试启动、文件命名和数据整理等操作。随着测试
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时间延长，操作者疲劳、参数输入错误、光路配置错误、样品顺序混乱及文件归

档不一致等问题会显著增加，从而影响数据可靠性和可追溯性。

在机器人辅助自动化模式下，单个样品的XRD自动化测试时间约为20.4 min，

机器人调度与取放样平均约7-8 min，因此单样品完整周期约为27.4-28.4 min。按

12 h连续运行计算，可完成约25-26个样品。虽然由于机器人转运和样品交接引入

了额外时间，使单台仪器的理论样品数低于理想人工连续操作，但自动化模式下

人员仅需完成测试参数录入和样品柜上样，约1-2 min/样品，12 h批量测试的人工

作业时间仅约25-52 min，人员占用降低约93%-97%，如图12所示。

图 12 人工模式与自动化模式下 XRD批量测试人员占用时间对比

Fig. 12. Comparison of personnel occupancy time between manual and automated XRD

batch testing modes.

因此，该系统的主要优势是将高频、依赖经验的人工操作转化为标准化、可

重复、可追溯的自动流程。在长时间批量测试场景中，自动化测试能够保持一致

的样品对位逻辑、扫描参数、文件命名和数据绑定规则，避免人工连续值守导致

的测试条件波动和数据管理错误。

6.4 ELN入库成功率
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为验证在实际实验数据管理场景中的ELN数据入库稳定性，本文对运行过程

中生成的上传日志进行统计分析。并将ELN上传过程中可能出现的异常归纳为四

类：网络与连接异常、接口服务异常、权限与身份认证问题以及批量写入压力问

题，如表8所示。

表 8 ELN 上传过程中的主要异常类型

Table 8. Classification of major exceptions occurring during the ELN data upload process.

异常类型 可能原因 系统处理方式

网络与连接异常 网络波动、请求超时、连接中断

保留上传任务，重新发起

请求

接口服务异常

ELN 接口临时无响应、服务器返回

异常状态

保留数据，在 ELN 接口

恢复后重试

权限与身份认证问题

登录状态失效、访问令牌过期、权

限校验失败

重新认证后继续上传

批量写入压力问题

单次写入数据量较大、请求频率较

高、接口处理负载增加

分批记录日志，并通过重

试机制完成写入

表 9 ELN 上传过程日志统计（重试前单次请求）

Table 9. Statistical analysis of ELN upload logs for single requests before retry.

上传类型 成功日志数 失败日志数 总请求数 单次请求成功率

新建 ELN 实验记录 101 11 112 90.18%

ELN 日志更新请求 2540 167 2707 93.83%

整体上传请求 2641 178 2819 93.69%

为了稳定的上传数据，将 ELN上传操作分为两类：一类为“新建 ELN 实验
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记录”，即首次将完整实验数据写入 ELN 平台并生成实验记录；另一类为“已

有 ELN 记录的日志追加/更新”，即在实验记录创建完成后，继续向该记录补充

实验日志、过程数据或附件信息。根据上传日志统计结果，重试前的单次请求成

功率如表 9所示。

在不考虑重试机制的情况下，首次 ELN 记录入库的单次请求成功率为

90.18%，ELN日志更新请求的单次成功率为 93.83%，整体上传请求的单次成功

率为 93.69%。这些失败日志主要反映上传过程中受到网络连接、接口响应、身份

认证状态以及批量写入压力等因素影响时产生的瞬时异常。最终通过重试所有

ELN记录均成功完成入库，最终入库成功率达到 100%。

6.5 工艺特征与YBCO（005）峰位的初步相关性分析

为初步检验所构建数据体系对工艺—结构关系分析的支撑能力，本节选取15

批YBCO薄膜实验进行相关性分析。对于c轴取向的YBCO薄膜，（005）衍射峰

的位置直接反映相应晶面的面间距变化，可用于表征薄膜c轴晶格状态。YBCO

的c轴晶格参数对氧含量、晶格应变及缺陷状态较为敏感，而这些结构因素又与

超导转变温度和临界电流密度等物理性能密切相关。因此，本文选取（005）峰

位作为连接生长过程与薄膜结构状态的敏感表征指标。XRD数据首先以MgO衬底

衍射峰作为内部参照进行角度校准，随后采用pseudo-Voigt函数拟合YBCO（005）

衍射峰并提取峰位。分析变量包括生长时间、温度时序斜率、真空度时序斜率和

羽辉平均灰度，分别对应实验元数据、温度过程、真空过程和原位羽辉图像信息。

温度和真空度时序斜率通过对相应生长时段的时序曲线进行线性拟合获得，

用于表征实验过程中温度或真空度的总体变化方向及变化速率。羽辉平均灰度由

生长过程中有效羽辉图像帧的灰度统计结果汇总得到，用于描述羽辉整体发光强

度。上述指标均为对原始时序数据和图像数据的简单统计概括，本节主要用于验
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证跨模态数据关联及基础统计分析流程，尚不以建立完整的工艺—结构预测模型

为目标。

图 13 工艺及羽辉特征与 YBCO（005）峰位的相关性。（a）生长时间；（b）温度时序

斜率；（c）真空度时序斜率；（d）羽辉平均灰度。

Fig. 13. Correlations of process and plume features with the YBCO (005) peak position. The

panels show (a) growth time, (b) temperature time-series slope, (c) vacuum time-series slope, and

(d) mean plume grayscale intensity.

采用Pearson相关检验评价各变量与YBCO（005）峰位之间的线性关联。

Pearson相关系数r用于表征线性相关的方向和程度，取值范围为−1～1，并通过显

著性检验获得对应的p值。图13展示了15个样品的原始数据点、最小二乘线性拟

合结果及拟合均值的95%置信区间，Pearson相关系数r的95%置信区间采用Fisher

z变换计算。考虑到本节同时进行了4项相关性检验，为降低多重比较导致的假阳

性风险，进一步采用Benjamini–Hochberg方法对p值进行多重比较校正，并报告
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错误发现率（false discovery rate, FDR）校正后的q值[24]。多重比较校正后的统计

学显著性以q<0.05为判据。

由图13和表10可见，生长时间与YBCO（005）峰位呈中等程度正相关（r=0.440，

p=0.100），温度时序斜率呈弱至中等程度正相关（r=0.369，p=0.176）。真空度

时序斜率的相关系数绝对值最大，表现为中等程度负相关（r= − 0.505，p=0.055）。

羽辉平均灰度与峰位之间的线性相关性较弱（r=-0.180，p=0.521）。

表 10 工艺及羽辉特征与 YBCO（005）峰位的 Pearson相关性及影响诊断

Table 10.Pearson correlations and influence diagnostics for process and

plume features versus the YBCO (005) peak position.

分析变量 Pearson r r的 95% CI p BH-FDR q 潜在影响点

生长时间 0.440 [-0.093, 0.777] 0.100 0.201 无

温度时序斜率 0.369 [-0.177, 0.741] 0.176 0.235 无

真空度时序斜率 -0.505 [-0.808, 0.010] 0.055 0.201 无

羽辉平均灰度 -0.180 [-0.634, 0.366] 0.521 0.521 1993

经BH-FDR校正后，生长时间、温度时序斜率、真空度时序斜率和羽辉平均

灰度对应的q值分别为0.201、0.235、0.201和0.521，均未达到0.05显著性水平。此

外，四项Pearson相关系数的95%置信区间均包含0。因此，当前结果尚不能证明

上述变量与YBCO（005）峰位之间存在统计学显著的总体线性关系。其中，真空

度时序斜率的原始p值最接近0.05，可视为值得进一步检验的负相关趋势。

为评价单个样品对线性拟合结果的影响，进一步采用Cook距离和外部学生化

残差进行回归诊断[25]。本研究将Cook距离（�� > 4/�）或外部学生化残差绝对值

大于2作为潜在影响点的经验筛查标准。由于� = 15，Cook距离的筛查阈值为（4/

15 = 0.267）。诊断结果表明，生长时间、温度时序斜率和真空度时序斜率三项
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分析中均未发现超过预设阈值的影响点。羽辉平均灰度分析中的1993号样品被识

别为潜在影响点，其Cook距离为0.557，外部学生化残差为-2.129。保留全部15个

样品时，羽辉平均灰度与YBCO（005）峰位的相关系数为-0.180；仅在敏感性分

析中排除1993号样品后，相关系数变为-0.416，但仍未达到统计学显著水平

（p=0.139）。该结果说明，在当前样本量下，羽辉平均灰度的相关结果对个别样

品具有一定敏感性。

基于实验样本与全局统计特征开展相关性检验，本分析并未得到工艺—结构

间具备统计学显著性的线性关联结果。该现象来源于多方面的客观约束：一方面，

本次分析样品规模有限，仅包含15个样品相关系数的置信区间较宽，统计估计仍

具有较大不确定性；另一方面，温度和真空度目前仅采用整体时序斜率进行表征，

羽辉图像也仅采用平均灰度这一全局亮度指标，原始数据中包含的阶段变化、局

部波动和空间形态信息尚未得到充分利用。例如，具有相近总体斜率的两条温度

或真空度曲线，可能在过程过冲、稳定时间、局部波动幅度和后期恢复速率等方

面存在明显差异。后续可根据实际沉积过程划分不同工艺阶段，分别提取阶段均

值、变化速率、稳定时间和波动幅度等特征。对于羽辉图像，可结合羽辉形成和

传播过程开展具有物理意义的特征提取，包括羽辉面积、轴向长度、横向宽度、

长宽比、质心位置、传播方向、轮廓波动等。对连续图像还可进一步计算这些特

征随时间的漂移和波动，从而更完整地描述羽辉形态与动态稳定性。

该结果并不否定这套多模态数据库的分析价值，恰恰反映出材料工艺—结构

关联挖掘对样本数量、精细化物理特征提取的双重要求。本节已实现实验元数据、

温度与真空度时序数据、原位羽辉图像特征和XRD结构结果在样品层面的统一关

联，并完成从特征提取、相关检验到异常影响诊断的分析流程。这表明所构建的

数据体系能够为后续开展物理引导的特征提取和工艺—结构关系建模提供结构
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化、可追溯的数据基础。综上，在进一步扩大样本量并补充超导性能数据后，可

继续扩展至工艺—结构—性能关系研究。

7 结论

本文针对高温超导YBCO薄膜研发过程中实验数据采集不完整、多源数据难

以关联以及全流程追溯不足等问题，探索了一套覆盖薄膜制备、结构表征、数据

治理与ELN归档的全流程数据治理方法。在PLD生长过程中，温度和真空度由两

路独立相机连续采集，并通过软件时间对齐实现联合记录；激光羽辉图像则利用

激光器TTL信号进行硬件触发采集，实现羽辉图像与激光脉冲事件的同步记录。

通过构建Raw-Processed-Merged三层数据模型与时间对齐方法，实现了多源异构

实验数据的清洗、融合和追溯；通过机器人辅助XRD自动化测试与ELN结构化归

档，实现了样品、工艺过程、结构表征文件和实验记录的自动关联。在此基础上，

构建了面向YBCO薄膜制备与结构表征的多模态实验数据库，并通过典型实验验

证了OCR后处理、软件时间对齐、自动化XRD测试和ELN入库等环节的有效性。

当前研究仍存在一定局限性：实验验证主要集中于制备过程数据与XRD结构

表征结果，尚未系统纳入超导转变温度、临界电流密度和微波表面电阻等性能指

标。因此，本文所构建的数据体系主要为YBCO薄膜工艺—结构关系研究提供结

构化、可追溯的数据基础，并可在后续融合超导性能数据后进一步扩展至更完整

的工艺—结构—性能研究。

未来将进一步扩展实验样本并纳入超导性能测试数据，完善工艺—结构—性

能一体化数据集；将该采集治理方案拓展至更多薄膜制备与表征设备，同时探索

结合大语言模型实现实验记录智能解析，进一步赋能高温超导薄膜的数据驱动研

发。
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Abstract

High-temperature superconducting yttrium barium copper oxide

(YBa₂Cu₃O₇₋δ, YBCO) thin-films are important materials for

high-temperature superconducting electronics. Their microstructure and

superconducting properties are highly sensitive to fabrication conditions,

oxygen content, and defect states. However, the lack of standardized

experimental data, incomplete process information, difficulties in

integrating heterogeneous data, and insufficient sample-to-data

traceability hinder the development of high-quality process databases and

data-driven optimization methods. To address these challenges, this work
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proposes a standardized data collection and governance method covering

the fabrication and structural characterization of YBCO thin-films. During

pulsed laser deposition (PLD), temperature and vacuum-pressure readings

are continuously recorded using two independent cameras and temporally

aligned through time-window matching and linear interpolation. Laser

plume images are acquired through hardware triggering by the laser's TTL

signal, enabling synchronization with laser pulse events. For structural

characterization, robotic sample delivery, intelligent task scheduling, and

automated multi-mode X-ray diffraction (XRD) testing are integrated to

associate sample identifiers, testing parameters, and raw diffraction data.

A three-layer Raw – Processed – Merged data storage and governance

architecture is also developed. Original experimental evidence is

preserved, while multi-source asynchronous data are cleaned,

standardized, and integrated through optical character recognition (OCR)

post-processing, physical-rule validation, anomaly screening,

time-window matching, and linear interpolation. The processed data are

aligned on a unified time axis and organized into structured datasets for

subsequent analysis. Based on this framework, a multimodal experimental

database is established to integrate experimental metadata, temperature

and vacuum time-series data, plume images, XRD characterization files,

and electronic laboratory notebook (ELN) records. A structured metadata

model and ELN interface support searchable experimental records and

end-to-end traceability from analytical results to original videos, OCR
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outputs, and experimental operations. The proposed framework

transforms fragmented experimental records into standardized, structured,

and machine-readable data assets, providing a foundation for studying

process–structure relationships in YBCO thin-films and supporting future

data-driven research. The datasets presented in this paper, including

temperature and vacuum time-series data, laser plume images, XRD

characterization data, and ELN records, are available at

https://doi.org/10.57760/sciencedb.j00213.0008l (private access link:

https://www.scidb.cn/s/F7rMJb).

Keywords: YBCO thin-films, automated XRD characterization, data governance, electronic

laboratory notebook (ELN)
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