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导语

全固态电池以固态电解质替代易燃有机电解液，有望兼顾安全性与高能量密度。然而，固态电解
质必须同时满足高离子电导率、低电子电导率和界面稳定性，材料设计涉及复杂的组成与结构空
间。

四川大学与武汉理工大学研究团队发表于 Nanomaterials 的综述，系统总结了理论计算和人工智
能在该领域的应用：DFT与MD用于解析结构和离子传输机制，机器学习用于快速预测，高通量
筛选则将二者组织为机器学习初筛—DFT复核—实验验证的研发流程。

研究过程与结果

1. 理论计算揭示固态电解质离子输运机制

实验能够测量离子电导率，却难以直接观察锂离子的微观迁移。DFT可计算晶体结构、电子性质
和迁移能垒，MD则通过原子运动轨迹判断锂离子能否形成长程扩散，二者共同建立结构与离子
迁移性能之间的联系。

以氧掺杂硫化物电解质为例，DFT计算表明，Li7P3S11中锂离子的迁移能垒为0.31
eV；部分硫被氧取代后，Li7P3S10.25O0.75的能垒降至0.20 eV。MD进一步显示，氧掺杂后锂离子
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由局部振动转为长程扩散，说明掺杂通过降低迁移阻力改善了离子迁移性能。

图1. 理论计算表征锂离子输运。(a) Li7P3S11的迁移能垒；(b) 均方位移曲线；(c)
不同Li6PSe5X的笼间跳跃；(d-f) 锂离子扩散区域。对应原文Figure 3。

2. 人工智能辅助固态电解质性能预测与候选筛选

面对数万种候选材料，逐一开展高精度计算仍然耗时。机器学习可从已有材料的组成、结构和离
子电导率数据中学习规律，预测未测试材料的性能，从而提前排除低潜力候选。

一项研究利用4826个离子电导率数据点和109项材料特征训练随机森林模型，并从约3万种化合物
中筛出67种高离子电导率Li-S候选。针对掺杂LLZO的模型还识别出相对密度和掺杂元素电负性等
关键因素，为实验参数选择提供依据。
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图2. 机器学习筛选流程。(a) 数据集划分；(b) 预测值与实验值对比；(c)
掺杂LLZO的模型训练与验证。对应原文Figure 4。

3. 基于DFT和机器学习的高通量筛选

高通量筛选并非独立方法，而是DFT与机器学习的分层组合：机器学习低成本预测相稳定性、带
隙和离子扩散能力，快速缩小范围；DFT再复核能量稳定性等关键指标，以兼顾筛选效率与结果
精度。

Chen团队从32,598,079个候选结构出发，经机器学习稳定性预测获得589,609种材料；加入组成和
电子性质条件后降至771种，DFT复核后保留583种，再经离子扩散和应用条件筛选，最终得到18
种新的固态电解质候选。
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图3. DFT与机器学习协同筛选。(a，b) Li4P2O7的图结构；(c) 机器学习引导搜索；(d)
分层筛选流程；(e，f) 缺陷化学辅助的质子导体筛选。对应原文Figure 7。

研究总结

综述形成了由机理分析到材料发现的完整路线：DFT和MD解释离子输运，机器学习缩小候选范
围，高通量流程再分层调用两类方法。DFT与机器学习是核心工具，高通量筛选是二者的组织方
式。

计算与AI仍依赖标准化数据和实验验证。它们更适合确定研究优先级，而非替代材料制备与电池
测试。随着预测和实验反馈持续互补，固态电解质研发有望进一步提速。
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