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[摘　要]　基于第２６２期“双清论坛”,本文围绕超越传统体系电化学能源的重大需求、科学基础和

发展途径,总结了新型电化学能源领域的关键科学问题,提出了以典型电化学能源化学体系为抓

手,构筑从电荷转移到电极材料,再到器件系统的全链条电化学能源理论,建议了未来５~１０年的

重要研究方向.超越传统体系的电化学能源研究将推动当代化学基础理论创新和物质科学研究范

式变革,助力原创化学思想转化成实用工程技术,实现我国电化学能源科技自立自强.
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　　２０２０年９月２２日,习近平总书记在第７５届联合

国大会讲话中指出,中国将提高国家自主贡献力度,
采取更加有力的政策和措施,二氧化碳排放力争于

２０３０年前达到峰值,努力争取２０６０年前实现碳中和.
十九届五中全会公报也明确指出,加快发展现代产业

体系,推进能源革命.以支撑国家“能源革命”和２０６０
年前实现“碳中和”为牵引[１],国家自然科学基金委员

会第２６２期“双清论坛”于２０２０年１０月２６—２７日
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在北京召开,论坛主题为“超越传统体系的电化学能

源”.论坛邀请高等院校、科研院所、企业等从事电

化学能源相关研究的专家代表３８人,围绕发展超越

传统体系的电化学能源展开研讨,研讨内容涉及化

学、化工、材料、物理、数学、信息、计算机、工程科学

等多个学科领域.论坛围绕三个议题进行研讨交

流:(１)需求与政策;(２)原理变革与研究范式;
(３)新材料与新体系.本期论坛在总结传统研究方

法、材料和体系基础上,对如何定义和超越传统体系

进行了深入研讨.

１　电化学能源研究背景

电化学能源是清洁、高效的二次能源.作为新

能源革命的核心要素之一,在未来新能源结构和社

会发展中的作用主要体现在以下几个方面:

１．１　电化学能源是可再生能源规模利用的基础

我国在“十三五”规划中提出的能源革命和能源

结构调整战略方针是:到２０２０年,我国累计风能发

电装机容量达到２．８１亿千瓦,光伏发电达２．５３亿

千瓦.由于风能、太阳能等新能源具有不稳定、不连

续的特性,其开发和利用受到昼夜、季节、地理位置

等诸多因素的限制,需要大规模储能技术与之配套.
世界许多国家都将大规模储能技术定位为支撑新能

源发展的战略性技术.我国已于２０１６年成为全球

最大的可再生能源生产和消费国.但由于储能设施

发展不足,我国弃风、弃光率处于较高水平.
电化学储能的能量密度高、可靠性好、负荷调节

能力强,在可再生能源并网、电网电力辅助、基站备用

电源、分布式及微网、家庭储能系统、电动汽车充换电

站等方面已得到广泛应用,其技术水平和应用在很大

程度上决定了可再生能源的发展水平.因此,我国需

要加大电化学储能技术的研发,通过配置储能设备平

衡发电和用电,确保电网稳定,实现安全、稳定供电,
为可再生能源的规模应用提供技术支撑.

１．２　电化学能源是新能源汽车产业发展的核心

新能源汽车是全球重点支持的战略新兴产业,
对于保障能源安全、节能减排、促进汽车工业可持续

发展具有重要意义.
基于电驱动动力系统的电动汽车具有效率高、

化石燃料依赖度低、在使用地点“零排放”等特点,是
代替内燃机汽车最具竞争力的技术之一.电动汽车

的动力系统主要以电化学能源为主[２].中国新能源

汽车产业发展战略的提出与实施推动了电化学能源

产业的发展,并在逐渐占据和开拓出广阔的市场空

间.２０１５年,我国已超越美国成为全球最大电动汽

车产销国.如何率先突破下一代二次电池技术,获
得更加安全、能量密度更高、成本更低廉的电化学能

源系统是关乎我国新能源汽车产业可持续发展的核

心问题.
１．３　电化学能源是国防安全、太空和深海探测的

保障

　　当今处于信息化战争时代,特种电化学能源技

术支撑了数字化武器装备发展.与常规技术相比,
特种电化学能源技术需要适应深空、深海、高原以及

极寒、高温、高湿、高腐蚀等极端环境,满足高安全

性、长循环寿命和高比能等综合要求.例如,各类航

天器需要高安全性、高可靠性的空间电源;深海战略

的水下无人机、舰船需要续航能力强、短时高功率输

出的深海特种电源.根据应用场景的需求,需要突

破电化学极限,满足国防安全、太空和深海探测的

需求.
１．４　电化学能源是５G、人工智能等高新技术发展

的保障

　　５G通讯时代方兴未艾,人工智能、数据中心、云
计算、物联网等高新技术迅猛发展,驱动新一轮科技

革命和产业变革,促使人类社会全面进入数字化时

代.基站和终端驱动电源是上述高新技术发展的基

础保障.具体应用场景对化学电源的功率密度、响
应速度、负载/转化效率、设计灵活性等参数提出了

个性化要求;电源全服役周期健康管理技术(例如运

行状态检测、寿命预测、故障排除与修复等)是保证

智能设备的可靠运行的前提.

２　总体科学目标

从电化学能源科学基础入手,通过化学、化工、
材料、物理、数学、信息、计算机、工程科学等多学科

和多领域的交叉,发现新原理、建立新机制、发展新

方法、开发新材料、创制新体系,通过思想创新和体

系创制,实现我国电化学能源科技的自立自强,推动

新能源产业的技术革命和绿色发展.
从人才队伍建设的角度,通过学科间的深度交

叉,引入不同学科背景的优势力量,培养一支在国际

上名列前茅的复合型人才队伍,支撑我国电化学能

源领域的战略科技力量发展;从国家战略支撑的角

度,通过加强顶层设计引领电化学能源发展方向,提
升我国在电化学能源领域原创研究水平和国际竞争

力,支撑国家能源战略和能源安全.
２．１　创新电化学能源的研究方法和研究范式

充分发挥我国在电化学基础研究方面的优势,
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发展和创建电化学能源工况条件下的先进表征方法

和理论计算方法,形成电化学能源基础研究新范式.

２．２　电化学能源转化与存储的新机制和新理论

探索电化学能源转化与存储的新机制,为突破传

统体系框架提供指导;发展面向电化学能源研究的离

子化学、复杂界面电化学等理论,引领国际前沿发展.

２．３　突破现有电化学能源技术瓶颈的新材料

开展基于构效关系和人工智能平台的材料设计

与高通量筛选,探索突破现有技术瓶颈的电化学能

源新材料,建立我国电化学能源材料数据库.

２．４　超越传统电化学能源的新体系

着眼未来电化学能源需求,以新材料和新机制

为抓手,构建超越传统电化学能源的新体系,发展面

向应用场景的颠覆性技术,支撑电化学能源科技的

自立自强,提升我国在该领域的国际竞争力.

３　关键科学问题

电化学能源是研究电能与化学能之间相互转换

及其规律的领域,电化学能源的创新将为发展新型

能源技术提供科学基础.聚焦典型电化学能源体系

中非均匀、非连续界面上传输行为和反应过程等核

心科学问题,借助电化学能源器件多时空尺度的工

况表征和计算模拟新方法等手段,揭示工作状态电

化学界面微观结构、动态演化和反应构效关系,采用

定向结构构建、环境介质调变、外场耦合等手段对界

面过程进行有效调控,发展能量高效转化与存储的

新材料、新体系、新机制和新理论,为发展超越传统

体系的电化学能源提供科学基础.其中所涉及的关

键科学问题具体包括:
(１)电化学能源高效转化与储存的新机制与新

体系;
(２)电化学能源体系复杂多相界面结构、过程

与反应机制;
(３)电化学能源转化与存储过程中多场、多维、

多尺度的耦合传输和调控机制;
(４)面向复杂电化学界面和过程的高灵敏高分

辨原位动态表征和多尺度计算方法.

４　研究内容重点建议

电化学能源领域的发展应以国家“能源革命”和

２０６０年前实现“碳中和”目标为牵引,以若干先进材

料为抓手,推动原理机制和研究范式变革,开展从材

料到器件系统、从原创研究到工程技术的创新研究,
发展超越传统体系的电化学能源.目前电化学能源

基础研究的广度和深度较为欠缺,在基础研究和反

应机制方面需要静心深耕;在材料可控制备与宏量

应用方面需要匠心细挖;在器件创新与系统集成方

面需形成自主知识产权;关注电化学能源器件在特

殊条件或极端环境下的应用,服务国家需求.围绕

前述关键科学问题,建议未来在以下四个研究内容

方面进行资助布局:

４．１　创建电化学能源的新理论

当代电化学能源体系往往在组分结构复杂的

微纳尺度多孔电极中发生能量转化与存储过程.
具体过程涉及电子、离子如何在电极材料及其非连

续界面中迁移、转化与存储.如果能突破传统双电

层理论认知,构建新型电化学界面理论研究模型,
重塑能量转化与存储的电化学基础理论,将为实现

我国电化学能源技术自立自强奠定基础.需要重

点研究的方向:
(１)电解质和双电层新理论:提出离子溶剂化

及其性质的检测新技术,获取离子结构微观图像,推
进双电层理论发展与变革,认识离子在介质中的热

力学稳定性以及在不同介质间的迁移动力学行为规

律,建立非均匀、非连续电解质理论.
(２)模型/新型能源电化学界面构建与研究:聚

焦模型电化学体系和以超浓、限域、远离平衡态、固/
固界面、固/液/气三相界面等为特征的新型能源电

化学体系;建立自洽描述电化学界面上双电层/空间

电荷层、电子转移和化学吸附的模型和研究方法,创
新电化学能源的理论与工程基础;阐明电极表界面

结构以及动态演变规律,明晰溶剂化对电荷和分子

传递过程的影响,建立界面双电层(含空间电荷层)
内电荷相互作用规律的分子理论基础.

(３)定量描述复杂界面过程的创新理论:解析

电荷传输与化学转化界面过程,创新工况条件下电

化学界面上的电荷传输与化学转化耦联模型和定

性/定量模型;发展基于外加电场下的量子效应、电
荷转移和材料结构尺度上的新理论和新模型;提出适

应新型电化学能源体系的多孔电极理论、电催化表界

面理论及电化学能量与物质高效转化理论模型.
(４)多场耦合作用下界面电化学反应理论:阐

明电场、化学场、磁场、机械力场、热场等多场耦合作

用下电极界面电子转移与成键断键的动态反应规律,
实现界面电化学反应活性和选择性理论创新,实现电

极、电解质材料及二者界面的理性设计与微观调控.

４．２　发展新的电化学能源研究方法与研究范式

创新理论面临着电化学能源体系过程繁多、动
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态响应快、原位监测困难等共性问题,需要协同采用

功能互补的多种原位表征技术和理论计算方法,发
展工况条件下高时、空、能量分辨的动态表征技术和

理论计算模拟方法,多维度观察电化学能量转化与

存储的动态过程.需要重点研究的方向:
(１)电化学能源体系高分辨原位表征技术:依

托同步辐射光源、自由电子激光、中子散射等大型科

学仪器装置,研制配套的电化学能源体系原位表征

仪器装置用于研究电化学能源体系,从分子水平、高
能量、高空间和高时间分辨层次重新诠释电化学能

源反应中的微观和动态过程;发展高时空分辨率技

术研究高时空分辨测量溶剂化结构、双电层结构和

离子、电子迁移过程;建立高带宽微弱电流检测分析

系统,发展单纳米粒子/单团簇/单分子/单原子电化

学测量技术,结合原位扫描隧道显微镜、原子力显微

镜等方法,实现高时间分辨、超微瞬时电流、大规模

数据采集/分析、非平衡态纳米界面性质(界面电荷、
双电层、缺陷等)分析等目标.原位表征过程中需要

重点关注以下几个方面的信息:跨尺度结构信息与

电化学功能信息;晶格、元素、价态的动态演变信息;
界面元素、价态、配位、成键等信息.

(２)电化学能源体系理论计算与模拟方法:发
展针对复杂电化学多相多尺度界面体系的计算方法

(第一性原理、多尺度、机器学习势函数、分子动力

学、蒙特卡洛等)及恒电子/离子电化学电势的理论

方法;实现电化学界面双电层结构、界面电荷转移、
离子/电子耦合转移反应的计算模拟;结合宏观空间

和时间尺度,利用连续质模型、多物理场耦合数值仿

真等方法,在电化学器件层次上开展理论及方法创

新,实现由微观到宏观的多尺度电化学体系模拟.
(３)大数据、人工智能、自动机器人等技术为基

础的研究范式:构建多学科交叉的新范式.发展基

于大数据的统计分析,注重特征描述符的分析和提

取,确立电化学能源材料结构和性能的内在关系及

关键参数,开展高通量筛选;通过数据挖掘和人工智

能机器学习建立几何结构、电子结构、物化性质和材

料性能等多级构效关系,预测新材料性能,缩短性能

优化和测试周期;发展基于机器学习和自动机器人技

术加速电化学能源体系实验和计算数据获取,运用自

动机器人技术开发规范化、自动化计算和实验工作流

集成平台[３],建立开源共享的计算和实验数据库.
４．３　突破现有电化学能源技术瓶颈的新材料

近年来,电化学能源材料研究呈现加速发展的态

势.但是,电极材料纳米化使得能量与物质转化过程

日趋复杂,亟需深入研究材料的构效关系、反应机制、

失活机制等科学问题,为新材料的理性设计和体系创

新提供理论依据和指导.需要重点研究的方向:
(１)现有电化学能源材料的研究模型:微纳尺

度上非均匀结构中电子、离子、原子、分子、团簇、颗
粒的传递过程与反应机制;材料组成、结构与性能的

构效关系及长期服役条件下的结构演变规律.
(２)材料数据分析与理论模拟:基于现有数据

和知识,建立材料基因数据库;提出大数据统计分析

的机器学习方法,研判材料筛选方向;发展基于图论

的材料结构与性能描述方法,结合人工智能技术进

行材料开发.
(３)突破现有瓶颈的电化学能源新材料:石墨

炔和分子碳材料使定制化、去资源化电极材料设计

成为可能;非晶材料和高熵材料具备原子无序分布

的特点,为调控电极反应可逆性和循环稳定性提供

了广阔空间;发展新型电催化剂和电解液,提升二氧

化碳、氮气等惰性气体的转化效率和选择性;降低或

者避免贵金属催化剂的使用是电催化材料研究的重

点;具有耐高电压、宽工作温区、阻燃等功能的新型

电解液是电池领域的研究重点;新型碱性膜、高温膜

是创新电化学能源体系的关键部件之一,如何同步

提高离子传导率和稳定性是研究重点.
４．４　发展电化学能源新体系和新机制

针对高能量密度、高功率密度和高稳定性的需

求,需要探索新型电化学能源体系,发展能量高效转

化与存储的新机制[４７].需要重点研究的方向:
(１)电化学能源新体系:非常规条件下的电化

学能源器件的机、热、电一体化体系创新;发展具有

高能量和高功率密度、低成本、安全可靠、长寿命、环
境友好的储能新体系,如:以有机电极材料为核心的

有机电池体系,以(准)固态电解质为中枢的(准)固
态电池体系,以新型锂金属负极为核心的下一代锂

电池,以钠、钾碱金属离子和多价碱土金属离子作为

能量载体的“后锂”二次电池体系,以高能量密度为

特征的“全要素”一次电池体系,以自修复为特征的

智能电池,电容型与电池型材料复合储能的“内并

型”和“内串型”新型超级电容器体系,以流动相参与

电化学反应的“流体电池”体系,面向柔性化、可穿戴

的纤维状电池体系,以热驱动电化学反应为特征的

“热 电化学电池”体系等.
(２)能量高效转化与存储的新机制:基于阴离

子电荷补偿的高容量正极储锂新机制;基于氧、硫元

素的多电子反应机制;有机分子电化学储能机制;团
簇类、超分子类电极材料局域和离域性驻留双重特

征的储能新机制;“离子 电子”共轭态储能机制;自
旋电子调控电荷转移机制;工况环境下活性材料协
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同反应与长稳服役新机制;基于多学科交叉研究,获
得电化学能源体系寿命预测、失效分析和高效安全

管理的新机制.
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Abstract　 The２６２ndShuangqingForumtitled“BeyondTraditionalElectrochemicalEnergyTechnologies”
focusedonthemajornationalneeds,scientificfoundationandtechnologicaldevelopmentofelectrochemical
energy．BasedontheconclusionsdrawnfromtheForum,thisworksummarizesthekeyscientificissuesin
thefieldofnewelectrochemicalenergyresearchandemphasizestheimportanceofthedevelopmentofnovel
electrochemicalenergy materialsandsystems,aswellasnew methodsthatstudytheelectrochemical
systemsandtheoriesbehindtheapplicationsofenergystorageandconversion．Importantresearch
directionspertinentinthenext５ １０yearsaresuggested．AthemeＧbasedresearchontheformationof
fundamentaltheoriesinelectrochemistryandtheparadigm shiftin materialsresearchisproposedto
promoteandtransformscientificideasintotechnologicalinnovationstoultimatelypropelChinatothe
forefrontofelectrochemicalenergyresearch．

Keywords　electrochemicalenergy;fundamentaltheoriesand new paradigms;novel materials;new
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