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器、电化学能源方法与基础等方面，聚焦电化学能源核心技术和关键科学问题，分析了基础前沿和
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　　２０１８年１２月８～１０日，国 家 自 然 科 学 基 金 委

员会第２１８期双清论坛“电化学能 源”在 厦 门 召 开。
来自全国３５所高校、科研院所以及８家能源相关行

业知名企业的从事电化学能源相 关 研 究 的８０余 位

专家，就二次电池、燃料电池、超级电容器、特种电化

学能源和电化学能源研究方法与 基 础 五 个 主 题，聚

焦电化学能源核心技术和关键科学问题，从基础前

孙世刚　１９８２年厦门大学 化 学 系７７级 本

科毕业，１９８６年获法国巴黎居 里 大 学 授 予

国家博士学位，厦 门 大 学 化 学 化 工 学 院 教

授。中 国 科 学 院 院 士、国 际 电 化 学 会 会

士、英国皇家 化 学 会 会 士。现 任 固 体 表 面

物理化学 国 家 重 点 实 验 室 学 术 委 员 会 主

任、中国化学 会 副 理 事 长。长 期 从 事 电 化

学、表界面科学和能源电化学研究。在Ｓｃｉｅｎｃｅ，ＪＡＣＳ，ＪＰＣＣ，
Ｅｌｅｃｔｒｏｃｈｉｍｉｃａ　Ａｃｔａ，中国科学等学术期刊发表论文６００余篇，
获授权发明专利１６项。获首届" 中国 电 化 学 贡 献 奖" 、" 中 国

光谱成就奖" 、国际电化学会"Ｂｒｉａｎ　Ｃｏｎｗａｙ" 奖章、国家自然科

学奖二等奖 等 奖 项。担 任Ｅｌｅｃｔｒｏｃｈｉｍｉｃａ　Ａｃｔａ、《化 学 学 报》、
《化学教育》等学术期刊副主编，《电化学》主编。

雷惊雷　博士，重 庆 大 学 化 学 化 工 学 院 教

授。长期从事电 化 学，特 别 电 化 学 能 源 相

关领域 的 教 学 科 研 工 作。２０１７－２０１９年

期间担任 国 家 自 然 科 学 基 金 委 员 会 化 学

科学部流动编制项目主任。

程俊　２００２、２００５年分 别 获 得 上 海 交 通 大

学化 学 化 工 学 院 学 士 和 硕 士 学 位。２００８
年在英国 贝 尔 法 斯 特 女 王 大 学 获 得 博 士

学位。之后在 剑 桥 大 学 化 学 系 从 事 博 士

后研 究，２０１０年 获 得 剑 桥 大 学 Ｅｍｍａｎｕｅｌ
学院Ｊｕｎｉｏｒ　Ｒｅｓｅａｒｃｈ　Ｆｅｌｌｏｗ职 位 开 始 独

立研究工 作。２０１３年 获 聘 英 国 阿 伯 丁 大

学永久教职。２０１５年在国 家 青 年" 千 人 计

划" 的资助下，全职回厦 门 大 学 担 任 闽 江 特 聘 教 授。主 要 研

究方向 为 计 算 电 化 学 和 理 论 催 化，在Ｎａｔｕｒｅ　Ｍａｔｅｒ、Ｎａｔｕｒｅ
Ｃａｔａｌ、Ｎａｔｕｒｅ　Ｃｏｍｍｕｎ、Ｓｃｉ．Ａｄｖ．、ＰＲＬ、ＡＣＩＥ、ＪＡＣＳ等 国

际知名期刊上发表 文章约８０篇。

DOI:10.16262/j.cnki.1000-8217.2020.03.021



　
第３４卷　第３期 程俊等：电化学能源核心技术的关键科学问题 ３５１　　 　

沿、国家重大需求等方面开展深入研讨，分析和初步

总结了我国电化学能源体系中的瓶颈技术问题和关

键科学问题，指出未来５～１０年的重要研究方向，并
提出电化学能源“突破极限、引领发展”的目标。

１　电化学能源的发展背景、研究现状和核心

技术分析

　　能源是人类社会赖以生存和发展的重要物质基

础，能源及其利用方式的变革贯穿 人 类 社 会 文 明 发

展的历史。当前，世界能源 的 发 展 面 临 化 石 燃 料 资

源短缺和传统能源利用方式引发的气候、环境危机，
同时伴随着国际政治格局变化和大国科技实力竞争

的日益加剧。发展化石能 源 高 效 清 洁 利 用 新 技 术、
开发可再生能源是解决能源问题 的 根 本 途 径，其 中

以锂离子电池、超级电容器以及燃 料 电 池 等 新 能 源

体系为代表的电化学能源将发挥重要作用。

１．１　二次电池

二次电池又称 为 充 电 电 池，是 指 在 电 池 放 电 后

可通过充 电 的 方 式 激 活 活 性 物 质 而 继 续 使 用 的 电

池，其典型应用场景是用作电动汽 车 动 力 电 源 和 大

规模储能电源。
发展电动 汽 车 是 国 际 社 会 重 点 支 持 的 战 略 方

向，对于保障能源安全、节 能 减 排、促 进 汽 车 工 业 的

可持续 发 展 具 有 重 要 意 义。在 政 策 支 持 下，我 国

２０１５年超 越 美 国 成 为 全 球 最 大 电 动 汽 车 产 销 国，

２０１６年 销 售５０．７万 辆，２０１７年７７．７万 辆，预 计

２０２０年、２０２５年我国新能源汽车保有量将分别达到

５００万辆和２　０００万辆。在新能源汽车产业的拉 动

下，国 内 动 力 电 池 市 场 需 求 旺 盛，２０１６ 年 超 过

３０ＧＷｈ（１Ｇ＝１０亿），２０１７接近４０ＧＷｈ，预计２０２０年

国内动力电池市场年需求有望超过９０ＧＷｈ。巨大

的市场需求给车用动力电池产业提供了千载难逢的

发展机遇的同时，也带来 了 巨 大 的 挑 战。为 推 动 动

力电池技术的发展，国际上主要动 力 电 池 研 发 和 生

产国均 出 台 了 动 力 电 池 的 发 展 规 划，包 括 美 国 的

Ｂａｔｔｅｒｙ５００、ＵＳＡＢＣ，日本的Ｒｉｓｉｎｇ计 划，中 国 的 中

国制造２０２５、科技部新能源汽车重点专项等。目前

普遍达成共识的规划目标为：近期（２０２０年）电池比

能量＞３００Ｗｈ／ｋｇ，中期（２０２５年）比能量＞４００Ｗｈ／

ｋｇ，远期（２０３０年）比 能 量＞５００Ｗｈ／ｋｇ。当 前 基 于

三元正 极／石 墨 负 极 的 锂 离 子 电 池 比 能 量 达 到 了

２２０～２５０Ｗｈ／ｋｇ，正 在 开 发 的 高 镍 三 元 正 极／硅 碳

负极锂离子电池有望突破３００Ｗｈ／ｋｇ并于２０２０年

前后量产。如何率先突破下一代动力电池技术实现

规划目标，是关乎我国动力电池 行 业 可 持 续 发 展 的

重要问题。另外，我国动力电池产品质量在一致性、
安全可靠性等方面与国际先进水平相比仍存在一定

差距。随着财政补贴的取消、“双 积 分”的 推 行 以 及

国外动力电池厂商的大举进入，我 国 动 力 电 池 产 业

在即将到来的开放性市场竞争中将面临前所未有的

竞争压力。
大规模储能技术是实现可再生能源普及应用的

核心技术之一，急需大 规 模 储 能 电 源 作 为 支 撑。传

统化石能源的日益匮乏与环境 的 日 趋 恶 化，促 使 水

电、核电、风电、太阳能发电等可再生能源迅速发展。
预计到２０３０年，在 整 个 能 源 结 构 中，可 再 生 能 源 将

会占主导。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 风 能

发电装机容量达到２．５亿千瓦，光 伏 发 电 达１．５亿

千瓦，光热发电达５００万千瓦。但风能、太阳能等新

能源具有不稳定、不连续的特性，导致我国近年来弃

风、弃光、弃水率居高不下，仅２０１６年全年弃能总量

就高达１　１００亿千瓦时，超过三峡电站全年发电量。
为平衡发电和用电，确 保 电 网 稳 定，实 现 安 全、稳 定

供电，需要发展大规模储能技术。
大规模储 能 技 术 应 用 场 景 包 括 可 再 生 能 源 并

网、电网电力辅助、基站备用电源、分布式智能微网、
家庭储能系统、电动汽 车 充 换 电 站 等。电 化 学 储 能

是应用范围最广泛的大规模储 能 技 术，最 受 关 注 的

包括锂离子电池［１］（目前累计装机占比最大，比重达

５８％）、全钒液流 电 池［２］、高 温 钠 硫 电 池［３］和 铅 蓄 电

池等储能体系。储能电池的主要技术要求包括安全

性高、寿命长、成 本 低、响 应 快、环 境 影 响 小、维 护 和

回收便捷，但目前还没有电池体 系 能 够 满 足 综 合 要

求。水系储能电池安全性高，维护方便，但整体能量

密度偏低；非水体系储能电池具 有 能 量 密 度 和 功 率

密度优势，但 受 到 安 全 性 和 成 本 限 制［４］。不 同 电 池

体系中，电极反应机制 与 关 键 科 学 问 题 不 同。例 如

液流电池基于反应离子的选择性传输与氧化还原机

制，关键问题是离子在集流体上 的 电 荷 交 换 和 在 隔

膜中的选择性传输［３］；锂离子电池、钠离子电池［５］和

其他多价离子电池基于离子脱 嵌 反 应，关 键 问 题 是

电极／电解质界面电荷传递和稳定性、电极材料微观

结构与循环寿命和容 量 的 构 效 关 系；钠 硫、锌 电 池、
铅酸等金属基电池是 基 于 金 属／金 属 离 子 的 可 逆 溶

解／沉积反应，关键问题是金属／金属离子的沉积／析

出反应所 涉 及 的 相 变、形 变 和 循 环 稳 定 性，以 及 析

氢、析氧等副反应的作用机制。由于大容量、高功率
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等特点，储能电池所面临的挑战还包括电池成组、集
成、管理技术，如何合理设计电池管理系统（ＢＭＳ）和

换流系统（ＰＣＳ）等，实 现 电 能 高 效 安 全 的 储 存 与 释

放以及长生命周期的稳定服役，也 是 储 能 电 池 的 关

键技术。

１．２　燃料电池

燃料电池（ＦＣ）系高能量密度的新能源，是影响

国家经济繁荣与安全的尖端高新技术，是《国家中长

期科学和技术发展规划纲要（２００６—２０２０年）》重点

发展方向。
聚合物电解 质 膜 氢 氧／空 燃 料 电 池（ＰＥＭＦＣ）

具有零排放、无污染、工作 温 度 低、启 动 快 及 功 率 密

度和能量密度高等优越性，已成为 未 来 新 能 源 交 通

首选的长续航动力电源之一，应用 前 景 十 分 广 阔 且

国家需求极为迫切［６］。在质子交换膜燃料电池核心

关键技术方面，日本、美国、欧 洲 等 发 达 国 家 一 直 处

于世界领先地位并已成功开始商 业 化，但 目 前 燃 料

电池成本与寿命仍是制约其大规模商业化的主要瓶

颈。我国质子交换膜燃料 电 池 经 过 多 年 的 发 展，虽

已取得了显著的成果，但距离商业 化 还 有 一 定 的 差

距，在核心关键材料与技 术 方 面 亟 需 重 大 突 破。在

碱性阴离子交换膜燃料电池方面，国 内 在 非 贵 金 属

催化剂与碱性阴离子交换膜的基础研究方面与国外

主流科研机构差距不大，但目前国 内 外 的 研 究 都 离

商业化还有较大差距。我国ＰＥＭＦＣ商业化所面临

的核心关键 材 料 与 瓶 颈 技 术 包 括：（１）基 于 全 电 池

评价的高活性、高稳定性的超低铂／非铂催化剂的低

成本宏量制 备 及 高 性 能 长 寿 命 膜 电 极 构 造；（２）具

有自主知识产权的高机械强度、长 寿 命 的 超 薄 复 合

离子交换膜，特别是高温质子交换膜，以及高温高湿

强碱环境下 长 寿 命 的 碱 性 阴 离 子 交 换 膜；（３）基 于

微流场设计的高比能、高一致性和 高 安 全 性 的 电 池

电堆；（４）工 况 环 境 下 电 堆 衰 减 机 制 分 析 与 系 统 控

制策略；（５）催化剂、关键材料与部件及电堆的快速

评价机制；（６）铂 利 用 率 和 电 池 性 能 提 升 的 极 限；
（７）满足ＰＥＭＦＣ应 用 需 求 的 清 洁 氢 规 模 化 获 取、
纯化及储运等技术。

固体氧化物燃料电池（ＳＯＦＣ）可 以 直 接 使 用 各

种含碳燃 料，与 现 有 能 源 供 应 系 统 兼 容，模 块 化 运

行，发电效率高，在大型电 站、分 布 式 发 电 及 家 用 热

电联供、调峰储能乃至军事安全等 领 域 均 具 有 非 常

广阔的 应 用 前 景［７，８］。在ＳＯＦＣ核 心 关 键 技 术 方

面，美国、欧洲、日本等发达 国 家 一 直 处 于 世 界 领 先

地位。他们自２０世 纪８０年 代 开 始，经 过 几 十 年 的

技术研发和攻关，已经基本实 现 了ＳＯＦＣ技 术 的 商

业化运行，发展和建立起多家 具 有 自 主ＳＯＦＣ核 心

技术的 大 型 企 业，如 美 国Ｂｌｏｏｍ　Ｅｎｅｒｇｙ、Ｆｕｅｌ　Ｃｅｌｌ
Ｅｎｅｒｇｙ，日本三菱重工、大阪燃气，英国Ｃｅｒｅｓ　Ｐｏｗｅｒ
等。中国在ＳＯＦＣ领 域 开 展 了 很 好 的 基 础 研 究 工

作，培养了有实力和经验丰富的科研团队，目前迫切

需要实现从基础理论到关键技术的突破。ＳＯＦＣ领

域的核心瓶颈技术包括：碳基燃料处理及利用技术、
中低温高性能长寿命电池技术、陶瓷 金属异相封接

材料及技术、高温抗氧化金属连 接 体 及 其 致 密 化 涂

层技术、发电 模 块 多 场 耦 合 及 组 装 技 术、ＢＯＰ部 件

开发以及系统热电能效平衡控 制 技 术、长 期 性 能 评

价及衰减快速评测技术、与可再 生 能 源 耦 合 的 转 化

与储存技术等。在基础 材 料 研 究 方 面，中 国 迫 切 需

要具备研发电解质、电极材料新体系的能力。

１．３　超级电容器

超级电容器又 名 电 化 学 电 容 器，是 一 种 介 于 传

统电容器与电池之间的电源，具有功率密度高、充放

电时间短、循环寿命长、工 作 温 度 范 围 宽 等 优 势，在

工业、军事、交通、消费类 电 子 产 品 等 领 域 得 到 了 越

来越广泛的应用。超级 电 容 器 自 面 市 以 来，受 到 世

界各国的广泛 关 注［９］。我 国 在《国 家 中 长 期 科 学 和

技术发展规划纲要》（２００６—２０２０年）以及“十三五”
规划中，都将超级电容器列入能 源 领 域 中 长 期 发 展

的重要前沿技术。
超级电容器按 照 其 储 荷 机 制 的 不 同，可 分 为 双

电层电容器、赝电容器 以 及 新 型 混 合 电 容 器。双 电

层电容器作为传统的高功率型 超 级 电 容 器，其 质 量

比功率可以达到１４～１８ｋＷ／ｋｇ［１０］。但由于多孔碳

材料的储 荷 能 力 和 电 解 液 的 电 压 窗 口 等 限 制 性 因

素，双电层电 容 器 的 能 量 密 度 往 往 小 于１０Ｗｈ／ｋｇ。
目前的研究重点在于探究影响双电层储荷机制的关

键因素，优化多孔碳电极材料的结构设计，发展高稳

定性的电解质体系，拓宽双电层电容器的电位窗口，

从而进一步提升其功率密度和 能 量 密 度，满 足 军 事

和航空航天等领域的特殊需求。赝电容器因材料的

高电活性和较高的比电容优势（２　２００Ｆ／ｇ），具有较

大的研究前景。但赝电 容 的 表 面 反 应 机 制 不 清 晰，
且应用成本较高，限制 了 其 商 业 化 应 用。新 型 混 合

电容器主要分为内串型（离子电容器）和内并型（电

池电容）两类，其主要工作机制是结合嵌入型电池材

料和电容 材 料，实 现 器 件 容 量 和 功 率 性 能 的 均 衡。
锂离子电容器通过正负极合理 匹 配，已 逐 步 实 现 商

业化，其能量密度可达到６０Ｗｈ／ｋｇ。其关键技术瓶
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颈在于电池材料的预锂化技术，调控器件电位，并有

效利用电极容量。电池电容通过将多孔活性炭与嵌

锂材料按照不同比例制成复合电 极，构 建 新 型 储 能

体系，满足不同的应用需 求。国 内 已 开 展 此 类 器 件

研究，在功率密度１～２ｋＷ／ｋｇ条件下，最多可实现

１１７Ｗｈ／ｋｇ的能量密度。但因能量存储过程涉及化

学反应，导致其功率密度较低；电极材料结构变化及

锂枝晶的存在，导致其循环寿命较差；电解液在低温

下电导率低，限制了其低温应用。
目前，超级电 容 器 面 临 着 发 展 高 容 量、高 倍 率、

低成本的电容型材料制备技术，以及高电压、高电导

率、高安全性的电解液与电极匹配技术；更为关键的

是，当前超级电容器储荷机制和失 效 机 制 的 分 析 技

术较为匮乏，无法有效判断电容型材料的发展方向。
结合新型原位表征手段，深入分析超电容体系的问题

与挑战，建立材料和电解液体系的有效筛选和匹配机

制，对发展新型超级电容器体系显得尤为重要［９］。

１．４　特种电化学电源

特种电化学电源为武器装备提供动力和信息化

能源，是武器装备非常重要的组成部分，主要包括锂

电池、贮备电池、特种燃料电池和电化学电容器等电

源类型。特种电源对比能量、功率、寿命等指标有与

民用电源相同的要求，同时由于装 备 和 应 用 环 境 的

特殊需求，对电源的耐高低温、长期贮存、绝对安全、
超高比能量和比功率等指标提出了更严格的要求。

空间电源是各 类 航 天 器 配 备 的 电 源，化 学 储 能

电源是空间电源的重要组成部分，高安全性、高可靠

性是空间化学电源的绝对要求。根据飞行器飞行目

的的不同，对空间化学电源有不同的要求，例如新一

代卫星要求电化学电源具有高比能量、长寿命，需要

研究微重力下长期贮存和循环后的蓄电池衰减机制

及寿命预测模型；在临近空间领域 的 飞 行 器 要 求 电

化学电源具有超高比能量、较好耐久性，需要解决发

电储能装置的模块化设置、结构化设计问题，突破高

低温适应关键技术。但目前空间化学电源使用的电

池很难满足上述综合要求，空间化 学 电 源 的 安 全 性

评估方法和使用寿命预测等问题也有待研究解决。

军用电源在智 能 单 兵 及 机 器 人 应 用 方 面，要 求

比能量高、可结构化、模块 化、可 智 能 重 组 的 电 化 学

电源技术。在新型战略威 慑 领 域，需 要 超 大 功 率 输

出、超长贮备、安全可靠电化学电源。特别是长期处

于备战状态的军用化学电源，针对 贮 存 期 间 和 任 务

执行期间对产品都有不同于常规 化 学 电 源 的 需 求。
针对严酷环境条件和贮存条件，特 别 是 新 材 料 体 系

研发、长期贮备过程中表界面变 化 及 其 对 快 激 活 过

程影响、一次性产品性能评估和 无 损 检 测 方 面 面 临

许多新的挑战。特别需要关注化学电源的微小型化

设计、新材料体系研发、长期储备过程中表界面变化

及其对快激活过程的影响、一次 性 产 品 性 能 评 估 和

无损检测等方面。
深海特种电源 对 于 深 海 战 略 具 有 重 大 意 义，新

一代无人潜航器（ＵＵＶ）、舰船需要高比能锂电池和

燃料电池的新型电化学电源，要 求 能 够 提 供 足 够 的

续航能力和短时高功率输出能力。我国蛟龙号深潜

器采用银锌电池，能量 密 度 低，而 美 国、日 本 在 深 海

电源中应用先进锂离子电池提 高 续 航 时 间，但 技 术

对我国封锁。目前的液 态 锂 离 子 电 池，存 在 安 全 隐

患，而且不能满足耐压 的 要 求。深 海 电 源 对 电 源 的

深水耐压性能、高能量密度、高安全可靠性以及耐海

水腐蚀等方面都提出了新的挑战。

１．５　理论基础与研究方法

在电化学基础理论方面，用来描述稀溶液、近平

衡、固／液界面等电 化 学 研 究 对 象 的 传 统 双 电 层、电

荷传输和转移理论，不 能 适 用 于 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。这些新型电化学体系表现出

一些新特征：（１）材 料 和 器 件 尺 度 及 结 构 的 纳 米 化

使得界面的 各 种 特 征 时 空 尺 度 交 叠；（２）高 功 率 条

件下体系处于高度非稳态和非平衡态，表／界面和体

相结构和过 程 强 烈 耦 合；（３）超 高 离 子 浓 度 使 得 离

子体积效应以及离子与离子之间的非局域相互作用

等对界面双电层结构和电荷传输动力学有不可忽视

的重要影响，甚至溶剂分子浓度 低 至 难 以 作 为 连 续

介电背景处理，传统电解质解离 及 离 子 溶 剂 化 等 思

想需要革新；（４）纳米限域（指特征空间尺寸如电极

间距、孔径等在纳米尺度，如＜１００ｎｍ）使 一 些 传 统

宏观电化学体系不显著的作用 和 过 程 变 得 突 出，从

而影响界面双电层和电荷转移与传输。这些新特征

的描述需要新理论和新方法，同 时 理 论 方 法 的 建 立

对理解当前能源电化学体系的一系列新现象和问题

有重要意义，如：（１）ｗａｔｅｒ－ｉｎ－ｓａｌｔ体 系 超 宽 电 化 学

窗口［１１］；（２）电极、电解液和工况对固体电解质界面

（ＳＥＩ）膜构效关系的复杂影响［１２］；（３）燃料电池中催

化剂 聚合物电解质 水（冰）孔 隙 多 相 界 面 物 质 传

输、反应活性、稳定性及其在极端 工 况（零 摄 氏 度 下

启动）下的演变；（４）限域、超浓电解质体系特殊的双

电层结构和电荷传输特征；（５）电化学能源多相反应

过程、多物种传输（电子、离子、分子、热能）和多尺度
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相互作用等。相关研究可能重塑电化学基础理论。
在理论模拟方 面，第 一 性 原 理 计 算 和 多 尺 度 模

拟已经成为电化学研究的一个重 要 手 段，其 在 结 构

预测、能量计算、过渡态寻找和谱图模拟等方面已经

显示出了强大的功能［１３］。目前，受限于密度泛函理

论的计算范式，电化学界面模型在 第 一 性 原 理 计 算

中通常是在控制整个体系的电子数恒定而非电极电

势恒定。为此，需要发展新 的 适 应 电 化 学 界 面 反 应

的算法和程序［１４］。

另外，电化学体 系 本 身 是 一 个 在 非 平 衡 态 下 的

动态系统，主要反应位于电极和电 解 质 界 面 处 很 薄

的双电层区域内（纳米量级）。如何探测电化学界面

的微观结构和复杂反应过程，是对 表 征 和 探 测 方 法

的一大挑战。扫描探针显微学、同步辐射Ｘ射线方

法、电化学拉曼光谱方法、电 化 学 红 外 光 谱、电 化 学

和频光谱等先进表征手段，为电催 化 界 面 结 构 和 过

程提供了原位微观动态图像，推进了电化学从宏观、

集总信息到微观、时空和能量分辨信息的转变，为电

化学能源体系的诊断、优 化 和 革 新 奠 定 了 基 础。但

是目前存在能量、空间、时 间 分 辨 率 不 够 高、局 限 于

固／液界面、局限于 近 平 衡 区 间、难 以 实 现 原 位 工 况

下表征、对被表征体系干扰较大等问题。

２　关键科学问题和突破瓶颈途径

２．１　二次电池和特种电化学电源

对于二次电池 和 特 种 电 源，在 基 础 研 究 和 工 程

技术应用研究中需要着力解决以下关键科学问题：
一、电 化 学 能 源 界 面 和 反 应 方 面：电 化 学 能 源

界面和反应是电化学能源器件的 核 心，无 论 二 次 电

池或燃料电池，其电化学性能的发 挥 都 依 赖 界 面 的

物质传递和反应，包括：电极表面膜的离子传导和稳

定化机制，及其组成、结构 与 电 池 性 能 的 构 效 关 系；
极端条件（深空、深海、极寒、高温高湿、高腐蚀）下的

电化学能源器件界面与反应行为；电 化 学 能 源 器 件

界面的外场调控和能源化学反应过程的增强策略和

机制；固态电池界面物质间的化学 和 电 化 学 相 互 作

用及其反应机理和动力学的研究；超 高 比 能 电 池 体

系新材料和器件电极反应过程、反 应 动 力 学 和 界 面

调控的基础科学问题；突破电化学 能 源 极 限 指 标 的

科学理论和研究新方法。
二、多维、多 场、多 尺 度 耦 合 传 输 和 转 化 方 面：

二次电池的发展，遇到了电化学基 础 严 重 缺 乏 的 瓶

颈（例如缺乏动力电池多孔电极 中 涉 及 电 子、离 子、
原子、分子、团簇、粒子的电 化 学 能 源 过 程 的 耦 合 模

型和理论）。这难以支撑动力电池产品在均一性、可
靠性、安全性方面性能 的 进 一 步 提 高。电 化 学 基 础

方面需要加强的研究 包 括：多 维、多 场、多 尺 度 耦 合

传输和转化机制；非理想电解质 体 系 中 离 子 输 运 行

为及界面传输机制；多孔电极中液／固、固／固界面上

的离子、电子输运的研究方法，电池的机、热、电一体

化设计理论与模型［１４］。

三、电 化 学 能 量 储 存 新 机 制 和 动 力 学 方 面：高

能量密度 和 功 率 密 度 是 电 化 学 储 能 技 术 的 核 心 目

标，包括：高容量储锂正极材料基于阴离子电荷补偿

的新机制；氧、硫等多电 子 反 应 电 极 包 含 了 吸 附、活

化、电子转移、脱附、扩散 等 复 杂 的 动 力 学 和 热 力 学

问题［１５］；表现 出 异 常 的 氧 化 还 原 性 质 的 团 簇 类、超

分子类电极材料中，电子可能具 有 的 局 域 和 离 域 性

驻留双重特征的储能新机制。
四、协同输运下的离子快速传递机制与新体系

方面：未来的高性能电池（特别是高能量密度或高功

率密度电 池），要 求 发 展 离 子 快 速 传 递 的 材 料 和 体

系。电池储能过程包括 离 子 在 电 解 质 中 的 传 输、电

极材料与电解质界面的电子与离子的耦合与传递等

过程，并且受温度、压力 和 充 放 电 条 件 的 影 响，是 协

同输运下的离子传递机制，包括 离 子 在 不 同 电 解 液

中（液态、固／液混合态和 固 态）的 快 速 传 输 机 理；固

态电化学器件中空间电荷层／电化学双电层等［１６］。

２．２　燃料电池

ＰＥＭＦＣ和ＳＯＦＣ关键材料与技术的突破亟需

在如下燃料电池共性关键科学问题的原理性创新：
一、工 况 环 境 协 同 催 化 与 长 稳 服 役 机 制 方 面：

清晰认知贵金属铂基催化剂催化反应本质及其极限

用量，据此结合材料基因创新设计原理上可替代、甚
至超越铂基贵金属的非贵金属催化剂［１７］；明晰工况

条件下多相复杂微环境中催化位点的协同催化机制

与长期稳定服役机制。结 合 模 型 体 系 的 构 建、系 统

理论分析，以及高时空与能量分 辨 的 先 进 原 位 表 征

技术将会明晰催化剂本征活性机制与长期稳定服役

机制，并为创立长稳策略奠定基础［１８］。

二、选择性离子的协同输运机制与传输通道控

筑的化学新途径：通过电化学原 位 方 法 研 究 在 工 况

环境下的选择性离子快速输运 机 制、表 界 面 结 构 演

变机制与失效机制，结合高分子化学与物理，强化离

子电导率与其他相关物理化学 特 性，创 制 协 同 输 运

型聚电解质膜新体系［１９］。新型电解质体系的构建，

以及工况环境下对电解质界面的原位实时跟踪研究

将为解决这一关键问题提供新的思路［２０］。
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三、电 催 化 反 应 过 程 的 理 想 界 面 模 型、微 纳 结

构仿真模拟与设计制备方面：结合计算机仿真，模拟

多物理场下催化反应过程的多相 电 极 界 面，提 出 理

想反应界面模型，发展新的化学手 段 按 设 计 精 准 制

备微纳结构膜电极。
四、复 杂 多 相 能 量 转 化 体 系 的 高 效 反 应 机 制、

过程方面：多相、多尺度、多维、复杂体系能量转化过

程的耦合机制、构效规律、高 效 传 荷 与 反 应 机 制，提

出过程强化策略的电堆结构，结合 精 密 制 造 技 术 在

ＦＣ功率密度、能量转化效率及运行稳定性方面引领

国际前沿。

２．３　超级电容器

超级电容器是 一 种 新 兴 的 储 能 器 件，在 得 到 广

泛应用前还有很多的问题需要解 决，主 要 体 现 在 以

下方面：
一、电极／电解液界面的储能机理研究方面：研

究多孔碳电极结构的离子筛选匹 配 机 制，以 及 有 序

介微孔结构中的电荷及离子传输 机 制，阐 述 不 同 孔

道离子吸附和扩散速率的变化规 律；探 索 纳 微 结 构

对电子、离子导电网络的影响机制，阐明电容电池协

同耦合作用机制对电极反应动力 学 的 作 用 关 系，优

化复合材料设计原则［２１］。

二、超级电容器关键组成部分及其匹配机制研

究方面：优化电容碳性能一致性问题的解决途径，揭
示预锂化负极、纳米化复合电极的 微 观 结 构 与 性 能

的构效关系；揭示电解液的钝化机 制 和 电 压 窗 口 拓

宽原理，以及与电极／集流体／隔膜的匹配规律；阐明

正负极质量／电荷匹配关系，揭示超电容能量密度的

提升因素，以及电极结构演化与循环失效机制，并构

筑不同应用场景的超电 容 体 系。通 过 上 述 研 究，深

入认识电极／电解液的协同耦合机制、器件的失效机

制，优化电极材料和电解液的设计原则，提升超级电

容器性能［２２］。

２．４　电化学能源基础与方法

表／界面和体相 结 构 与 过 程 的 设 计 新 原 理 与 新

方法方面：针对电化学能源技术的高能量密度、高功

率密度和高稳定性的需求，需要从固／液界面为主的

传统研究拓 展 至 固／固 和 固／液／气 等 新 型 电 化 学 界

面的研究，需要处理高度非稳态和非平衡态、高度限

域条件下表面、界面以及体相结构 和 过 程 的 重 叠 和

耦合。这些新型电化学界 面 的 微 观 结 构、动 态 演 化

和构效关系尚未明晰，是电化学研究、特别是电化学

能源发展的重大机遇与挑战。对这些新型电化学界

面的研究，可能重塑电化学基础理论，并催生新的研

究技术与方法：面向复杂多元电 化 学 能 源 体 系 的 第

一性原理、多尺度计算方法和双电层理论亟待发展；
自洽描述双电层、电子转移和化 学 吸 附 是 电 催 化 理

论的新挑战；适应新型能源电化 学 体 系 的 多 孔 电 极

理论和方法研究等［２３］。

工况条件 下 电 化 学 能 源 体 系 结 构 与 过 程 的 原

位、动态表征方法方面：强调建立原位（工况下）高能

量、空间、时间分辨、无侵扰的原位谱学表征技术，依
托各类大科学装置显著提升检测灵敏度、分辨率（时

间、空间、能量）和精度，原位表征电化学能源体系中

电解质侧的分子、电极侧的活性结构和组分、甚至从

电极溢流 至 界 面 区 的 电 子 等［２４］。要 实 现 从 简 单 伏

安行为到阻抗检测、从单一暂态 或 稳 态 行 为 到 多 外

界因素影响的强弱不一的暂 稳态交替行为、从近平

衡和一般稳态到远离平衡态和 远 离 稳 态 过 程、从 单

一稳定电极／界面到多变 界 面 甚 至 有 能 量 和 物 质 输

入的全体系等的转变。新兴的仪器表征方法有望在

电化学中大有作为：同 步 辐 射 光 源、自 由 电 子 激 光、
中子散射 等 技 术 为 研 究 电 化 学 体 系 带 来 新 的 可 能

性［２５］；原位电镜可以用于高时空分辨测量原子尺度

双电层结构和 离 子、电 子 迁 移 过 程；单 纳 米 粒 子／单

分子／单原子电化学、原位扫描隧道显微镜（ＳＴＭ）、
原子力 显 微 镜（ＡＦＭ）、石 英 晶 体 微 天 平（ＥＱＣＭ）、
微分电化学质谱（ＤＥＭＳ）等方法协同可深入研究复

杂界面结构与动力学的方法。

３　未来发展目标及研究重点建议

３．１　二次电池和特种电化学电源

我们急需发展 高 性 能、高 稳 定 性 的 正 负 极 电 极

材料和固态电解质；能量密度和 功 率 密 度 兼 顾 的 电

芯技术；深空、深海、极寒、高温高湿、高腐蚀、抗打击

特种电源技术；低成本、长寿命、高安全、易回收的大

型储能电池技术；智能化和柔性透明电池技术；化学

电源均一性和可靠性反应控制技术。
建议的重点研 究 方 向 包 括：基 于 大 数 据 的 快 离

子导体构效关系分析；极限工作 条 件 下 的 新 型 电 化

学材料、体系与器件；电极和电解质界面层的构筑及

稳定化策略；电化学能源极限指 标 实 现 的 科 学 理 论

和材料／电池体系；先 进 电 化 学 能 源 器 件 多 时 间、多

空间尺度表征新方法；嵌 入 电 极 中 热、电、力 耦 合 的

模拟与仿真、解决电池安全性的 反 应 控 制 新 策 略 与

新技术等。

３．２　燃料电池

燃料电池未来需要发展工况条件下复杂多相界
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面的精准调控，以及面向未来交通 需 求 的 新 一 代 高

性能、长寿命、低成本聚合物电解质膜燃料电池和面

向大规模发电和调峰储能需求的固体氧化物燃料电

池相关新材料、新方法与新机制。
建议研究的重点研究方向包括：高性能长寿命的

超低铂催化剂的批量制备技术；高活性非贵金属催化

剂及其稳定性机制；选择性离子的协同输运机制与传

输通道控筑的化学新途径；耐久性高离子传输的电解

质；超薄高效的膜电极复合体先进制备技术等。

３．３　超级电容器

储能机制方面：联合多种原位表征技术，建立新

型超电容理论模型，定量化研究电 极 表 界 面 的 储 能

机理，完善材料筛选和器件性能评价机制。

材料优化和器 件 匹 配 研 究 方 面：结 合 原 位 监 测

手段和制备技术，优化预锂化负极、纳米化复合电极

的设计与制备，发展新型功能化电解液，建立正负极

材料与电解液协同匹配原则，分析 器 件 在 超 高 功 率

下的失效模式与机理。
高功率双电层 电 容 器 研 究 方 面：重 点 开 发 高 比

表面、优孔道结构的活性 碳、纳 米 碳 技 术，高 离 子 电

导电解液和三维铝箔集流体技术，借助“电极平衡技

术”开发材料与系统高效发挥的高电压平衡体系。

新型超电容储 能 体 系 研 究 方 面：构 建 电 容 型 与

电池型材料 复 合 储 能 的“内 并 型”和“内 串 型”新 体

系；发展高功率、高能量的 超 电 容 关 键 技 术，包 括 离

子电容器、电池电容的关键电极材料，以及宽电压水

系、高压离子液体、准固态 凝 胶 系 等 电 解 液；发 展 柔

性化、集成化微型超电关键技术。

３．４　电化学能源基础与方法

发展适应新型高性能电化学能源体系的新理论

和新方法势在必行，建议的重点研究方向包括：新型

电化学界面结构和过程的理论描 述、多 尺 度 计 算 模

拟和谱学表征方法；（质 子、锂 离 子 等）离 子／电 子 耦

合转移与传输理论；工况下高能量、空间、时间分辨，

无侵扰的原位谱学技术，依托各类 大 科 学 装 置 显 著

提升检测灵敏度、分辨率和精度。

３．５　跨学科交叉、产学研结合的创新机制

电化学能源发展亟需重大科学原理突破和关键

技术跃进 性 变 革，需 要 电 化 学 与 化 学 其 他 学 科、数

学、物理学、材料科学、机械制造、信息科学和工程科

学等学科的深度交叉与融合，需要 建 立 协 同 创 新 研

究机制，重塑基础研究价值取向，强化基础研究的实

效性和原创性，合力解决电化学能 源 领 域 的 重 大 科

学和技术难题，催生相关原理的创新与新模型、新理

论和新机制的形成，创建能量转 换 动 态 过 程 的 原 位

高时空分辨表征与分析新原理 与 新 方 法，实 现 工 况

条件下复杂多相界面的精准调控。
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