
Le Berkeley Lab accélère la recherche 
mondiale sur les matériaux avec Dash et 
Python
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Résumé
Écrit avec Dash en Python, le site web Materials Project donne à plus de 200 000 
utilisateurs inscrits accès aux ressources de calcul haute performance, aux 
logiciels et aux données pour découvrir de nouveaux matériaux pour un large 
éventail d’applications, notamment l’énergie propre.


Des applications et composants interactifs Dash, conçus par et pour les 
scientifiques des matériaux, permettent l’exploration et l’analyse de près de 150 
000 matériaux inorganiques et de leurs propriétés associées.


Avec plus de 5 000 citations de recherche, le projet favorise la collaboration 
entre chercheurs dans des domaines comme le captage du carbone, les 
batteries de nouvelle génération et les systèmes énergétiques efficaces pour le 
chauffage et le refroidissement.

Introduction
Le Lawrence Berkeley National Laboratory (Berkeley Lab) est géré par l’Université 
de Californie pour le compte du Department of Energy’s Office of Science des 
États-Unis. Des scientifiques et développeurs de plusieurs divisions du Berkeley 
Lab ont construit une infrastructure centrale pour soutenir la collaboration 
mondiale autour d’une suite d’outils open source qui accélèrent la recherche en 
science des matériaux.

Défi
Inventer de nouveaux matériaux pour relever les défis énergétiques mondiaux est 
un processus long et coûteux. Les cellules solaires, les batteries et les lasers 
nécessitent des matériaux cristallins spécifiques. Identifier et produire de 
nouveaux matériaux cristallins en laboratoire prend énormément de temps. Le 
nitrure de gallium, utilisé dans l’éclairage LED, a par exemple nécessité plusieurs 
décennies de recherche avant sa commercialisation. Même le calcul des 
propriétés de base de ces matériaux demande de lourds calculs de physique 
quantique. Sans supercalculateurs, logiciels adaptés et accès élargi aux données, 
les avancées sont limitées.
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Le Materials Project regroupe toutes ces ressources dans une plateforme gratuite 
et open source, permettant aux chercheurs n’ayant pas accès à toutes les 
infrastructures nécessaires de bénéficier de données pré-calculées. Depuis dix 
ans, une large collaboration internationale de scientifiques a contribué à bâtir ce 
projet, qui compte aujourd’hui plus de 200 000 utilisateurs enregistrés ayant 
accès à des applications pour explorer et analyser près de 150 000 matériaux 
inorganiques.


L’infrastructure principale est gérée par une équipe de quatre personnes qui 
administrent le site web, l’API et la base de données, tout en créant de nouveaux 
outils pour des centaines de milliers d’utilisateurs. Pour relever ce défi, l’équipe a 
adopté Python et Dash comme solution efficace et accessible.


Le site web du projet est lui-même une application Dash écrite en Python. Cette 
approche a éliminé le besoin d’une équipe web full-stack et permis aux 
chercheurs en science des matériaux, déjà formés à Python, de contribuer 
directement. Une version précédente, développée avec Django, progresse 
lentement faute de ressources en développement front end. Le passage à Dash a 
permis à l’ensemble de l’équipe de contribuer et a ouvert la voie à la création 
d’applications par les utilisateurs finaux eux-mêmes.

Solution
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Résultats
Quatorze applications d’exploration et d’analyse des données sont disponibles sur le 
site. L’équipe a également publié en open source sa propre bibliothèque de 
composants Dash, donnant aux chercheurs la possibilité de créer leurs propres 
applications avec des modules analytiques et des interfaces adaptés à la science des 
matériaux.


L’équipe a développé un cadre de contribution des utilisateurs, permettant aux 
scientifiques du monde entier de télécharger leurs propres données sur de nouvelles 
structures cristallines découvertes. Un pipeline Python automatisé réalise les calculs 
de physique quantique nécessaires, corrige les erreurs et exporte les données vers 
une base que tous peuvent utiliser pour poursuivre leurs recherches.


Avec 100 millions d’heures CPU par an, le projet a permis à la communauté 
scientifique mondiale de passer au crible près de 150 000 nouveaux matériaux 
fondamentaux et environ 25 000 molécules pour des technologies comme les 
batteries de nouvelle génération.


En tant que framework Python, Dash permet au Materials Project de tirer parti de 
l’écosystème Python, réduisant les coûts en temps et rapprochant les experts en 
science des matériaux du développement d’outils et du partage de données. Depuis 
sa création, les publications évaluées par les pairs associées au projet ont été citées 
plus de 19 000 fois et ont favorisé des collaborations entre secteurs public et privé. 
Des applications dans le captage du carbone, les batteries avancées et l’efficacité 
énergétique du chauffage et du refroidissement soulignent le rôle prometteur de la 
science open source pour relever les défis du changement climatique.




