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电化学储能是通过特定化学反应实现电能与

化学能之间转换与存储的一项储能技术。电化学

储能材料是实现大规模储能技术的核心，其中材

料的电子/离子输运机制、表/界面结构及副反应、

界面兼容性等诸多科学问题，很大程度上影响电

化学储能器件(如：二次电池、超级电容器、燃料

电池等)高性能的发挥。在国家“碳达峰”与“碳

中和”计划逐步实施过程中，电化学储能材料的

设计与研发已成为驱动高性能储能系统的关键因

素之一。针对电化学储能材料，通过化学合成、

实验表征及理论计算等方法已成为无机非金属材

料学、能源存储与转换材料、能源材料与化学等

交叉领域的研究热点。 

本专题主要关注于电化学储能材料中的离子和

电子传输机制、新型电化学储能材料设计与构效关

系研究、电化学储能材料大数据与人工智能、面向

电化学储能材料应用多尺度计算方法等方面。本专

题由 1 篇综述性文章和 17 篇研究性论文组成，涉及

机器学习、高通量计算、大语言(大原子)模型、多

尺度多物理场仿真及第一性原理计算等先进算法探

究电解质与电极材料电化学性能及复杂的界面问

题，旨在充分发挥人工智能、大数据、大模型等材

料信息挖掘功能，并利用物理模型深入发掘材料结

构与性能之间的构效关系，阐明电化学储能材料的

作用机理。目前，在电化学储能材料开发过程中难

以满足产业界对高性能材料的迫切需求，且单一尺

度/精度的计算方法难以应对当前电化学储能材料

设计中所面临的化合物种类庞杂、数据多源异构和

多目标性能评估等挑战。因此，为了突破瓶颈，通

过智能计算与优化设计衔接基础理论知识和科学问

题，研究模式由“经验指导实验”向“数据驱动建

模与性能预测的 AI 赋能材料设计”转变已成为新的

研究范式。由数据驱动的 AI 赋能正成为电化学储能

材料迭代更新的核心原动力。 

本专题征集了国内主要从事电化学储能材料和

理论计算研究团队的最新研究成果，对相关领域的

研究者具有一定的指导和借鉴意义，有望促进相关

领域研究的发展及算法与成果的应用。由于专题篇

幅有限，专题内容难免存在疏漏与不足之处，还望

各位读者批评指正。 

“电化学储能材料计算与设计”专题编者按 
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