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数据驱动电解质设计，可实现水系锌电池万次稳定循环。

 网站截图。

水基锌电池是一种容量大、安全性高的可充电电池，2018年研制成功以来，被视为锂电池的潜在
替代技术之一，可用于消费电子产品、电网存储单元或家庭太阳能存储系统，在航空航天、深海
探测等极端环境领域也极具应用潜力。

如何跳出传统试错模式的窠臼，从根本上实现材料创新设计？研究团队给出的答案是：以数据驱
动设计替代经验依赖和主观推测。团队开发的核心是一个创新的数据驱动多尺度分析框架。首先
，依托高性能计算与密度泛函理论（DFT）模拟，解析基础离子与电极材料之间的微观相互作用
；随后，借助小波变换对复杂宏观电化学信号进行解码，提取关键动力学特征；最终结合统计模
型实现客观决策。该方法首次建立了从微观机理到宏观性能的可解释性设计桥梁。基于这一框架
，团队精准预测并实验验证了一种全新的Na?–Mg2?–Zn2?三阳离子电解质体系（NMZ），为破
解新型储能电池长寿命难题提供了原理性解决方案。

研究表明，NMZ电解质可诱导一种电位驱动的顺序离子插入路径，即Na?、Mg2?和Zn2?依次参与
反应，从而从源头上抑制了两类关键失效过程：一是在1.3伏以上引发结构破坏的质子嵌入，二
是在约1.0伏附近导致钒溶解的水合Zn2?嵌入。基于该电解质组装的Zn/钒氧化物电池展现出卓越
的电化学可逆性和创纪录的长循环稳定性：在0.2安每克下可稳定循环500次（约1400小时），在5
安每克下可稳定循环高达10000次。所开发的NMZ电解质体系在成本、安全性、环境友好性与综
合电化学性能之间实现了优异平衡。

该研究不仅为通过离子工程与电化学调控提升电极材料插层稳定性提供了重要的数据驱动见解，
揭示了以往常被忽视的关键离子相关因素，更重要的是，建立了一个具有可复用性和统计鲁棒性
的通用设计框架。该框架可进一步拓展用于不同电池体系中电解质、正极和负极材料的设计，加
速高性能储能材料的研发进程，并为新型储能技术的发展提供新的创新路径与设计思路。（来源
：中国科学报 李媛）
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相关论文信息：https://doi.org/10.1002/adma.202522059
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