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第二阶段

A题 水系电解液配方

电解液是电化学储能器件中的关键组成部分，其配方会显著影响离子传
导、酸碱环境、电化学稳定性以及后续器件的实际性能。一个电解液体系通常
由若干溶质、溶剂及其不同比例组成，不同组分之间往往存在非线性作用和
协同效应，因此仅凭经验进行配方筛选，往往效率较低、成本较高。随着自动
化实验与数据驱动方法的发展，人们希望利用已有实验数据，建立“配方—性
能”之间的定量关系，能够做到识别影响性能的关键因素，理解不同组分之间
的交互作用，在有限实验预算下更高效地寻找优良配方，为后续实验设计提
供依据。
现有一份公开的水系电解液实验数据集，包含 251条实验记录。每条记

录对应一种电解液配方，并给出若干实验测量结果，包括组成信息、导电率、
pH值以及电化学测试数据等。请你参考该数据集，对水系电解液的配方与性
能进行建模与分析。

第一阶段问题：
1. 在配方优化中，首先需要明确“什么样的配方可以被认为是好的”。请你
对数据进行分析，建立一个合理的性能评价指标。需要在讨论中包含如
下问题：

• 单独使用电导率作为评价指标是否足够？
• 请结合 pH与电化学测试曲线，讨论如何构造更合理的性能表征
指标；
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• 请设计一个或多个具有比较意义的稳定性相关指标，并说明其物
理或工程意义。

2. 在已知部分实验结果的基础上，希望利用配方信息预测其性能。请你建
立合理的数学模型，由配方组成信息来预测以下的一个或多个目标量：

• 电导率；
• pH值；
• 你在问题 1中构造的性能和稳定性相关指标。

注： 如果你尝试了多种模型，请比较不同模型在预测精度、稳定性和可
解释性上的差异。分析模型在不同性能目标上（如在高性能区、低性能
区或特殊样本上的表现）的适用性差异，并讨论造成差异的原因。

3. 对配方的建模不仅要预测性能，还应帮助研究者理解“为什么某些配方
更优”。请基于数据和模型，对以下问题进行尝试性的讨论：

• 哪些组分或特征对电导率影响最大？
• 哪些组分或特征会更主要地影响你构造的稳定性相关指标？
• 是否存在明显的组分交互作用或协同效应？即某些组分单独作用
不突出，但与其他组分组合后性能显著变化。

• 这些规律是否只在孤立的极个别样本中成立，还是在较大范围内
具有稳定性？

第二阶段问题：

1. 在第一阶段中已经建立了由配方组成预测性能的模型。请你基于第一
阶段建立的性能指标和预测模型，进一步分析模型的可信度与适用范
围。需要在讨论中涉及如下问题：

• 随机划分训练集和测试集是否足以评价模型对电解液性能的预测
能力？

• 是否可以根据配方结构、样本聚类结果、主要组分或配方复杂度，
设计更合理的验证方式来验证模型的预测能力？
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• 模型在不同配方区域中的预测误差是否一致？
• 模型在哪些区域的预测结果相对可信，哪些区域的预测可信度较
低？

2. 在实际研究中，实验资源通常是有限的。已有的实验记录能够帮助研究
者判断哪些区域值得进一步探索，但仍然不能覆盖所有可能的配方组
合。请你基于已有数据、性能指标和预测模型，设计一个下一轮实验的
候选方案。包括如下问题：

• 如果只能新增少量实验，例如 5组或 10组配方，你会优先选择哪
些候选配方或配方区域？

• 你的方案更偏向于在已有高性能区域附近继续优化，还是更偏向
于探索当前数据覆盖不足的区域？是否有某些原则来平衡二者？

• 你将如何利用模型预测值、预测不确定性、样本分布密度或组分差
异来指导下一步的实验配方？请在至少同时考虑到电导率、pH值
和稳定性指标的条件下，设计下一轮实验候选方案。

• 你的方案与随机选点（或其他值得对比的简单实验设计方案）相比
有哪些优势与风险？

3. 一个配方即使在已有数据中表现较好，也未必适合进一步开发。例如若
该配方对组分比例的小幅变化非常敏感，这可以称为稳健性太差，其实
用价值通常有限。请你建立合理的数学模型来回答这些问题：

• 你推荐的候选配方是在相对稳定的高性能区域内，还是只是少数
孤立样本？是否存在“性能较高但对扰动相当敏感”的候选配方？

• 当组分比例发生小幅扰动时，你的模型预测的准确度是否仍能保
持较好水平？

• 如何定义和预测候选配方的稳健性？（可以从附近样本表现、模型
对扰动的敏感性、配方的复杂度等角度来入手讨论）
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