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AI2 for Battery Materials

Ab Initio (AI) 

Artificial Intelligence (AI) 

AI2
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➢问题1：寿命、安全

商用氧化物正极材料稳定性

➢问题2：能量密度

锂金属枝晶生长



pOvNpPmRqNnOxOrPpRsMpP6MdN6MpNmMpNqMlOqQmReRpPsMaQpOsNxNmMmQMYqQnR

高通量计算
工作流

可视化建模

多源数据库 结构文件导入

可视化
数据分析

电池材料
计算数据库

电池材料
测试数据库

材料筛选/设计

AI模型

计算引擎 数据提取

材料信息学

➢基于数据找规律（机
理），优化配方或者
工艺

➢基于数据找新材料
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可解释机器学习加速分析高镍层状正极材料中

掺杂影响锂镍混排的因素

➢ 研究背景

➢ 研究方法

➢ 研究结果
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