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主 講 人：包淳偉 教授 

 中央研究院應用科學研究中心 研究員 

 國立臺灣大學應用力學研究所 合聘教授 

 

講   題：以機器學習探索能源材料微觀結構 

 

摘   要： 如附件 

 

主 持 人： 陳瑞琳教授 

 

時    間： 114年09月15日（星期一）下午2時20分開始 

 

地    點： 臺灣大學應用力學研究所國際會議廳 

 

 

 

☆☆  歡 迎 聽 講 ，敬 請 張 貼  ☆☆ 

  



以機器學習探索能源材料微觀結構 

 

包淳偉 教授 

中央研究院應用科學研究中心 研究員 

國立臺灣大學應用力學研究所 合聘教授 

 

 

摘要 

 

能源材料如鈣鈦礦太陽能電池以及各式儲能電池的微觀結構與材料性能有著極為

密切的關連。然而，由於能源材料本身的結構與組成複雜性，使得分析材料微觀

結構不管是從實驗上還是理論模擬上都是極大的挑戰。在這裏我將分享我們如何

利用機器學習訓練模型，快速分析鈣鈦礦材料以及鋰電池的微觀結構演化與其對

材料性質的影響，從而對開發新穎能源材料提供新的思路。 

簡介 

包淳偉博士現為中央研究院應用科學研究中心研究員，國立臺灣大學、陽明交通大

學、以及國立東華大學之合聘教授，曾任美國洛斯阿拉莫斯國家實驗室理論部博士

後研究員。他於普林斯頓大學取得機械與航太工程博士學位，並分別於國立臺灣大

學及國立清華大學取得碩士以及學士學位。 

包博士專長於計算材料科學，研究涵蓋多尺度模擬、分子動力學與機器學習模型之

開發。他於 2022 年發表於《Nature》之研究揭示超高彈性的化學複雜合金，在其

2024年《Nature Communications》的工作中，包博士利用機器學習模型首次進行

該超彈性複雜合金中差排行為之大尺度模擬。 

包博士於 2025年榮獲國科會傑出研究獎，2023年榮獲有庠科技論文獎，亦曾贏得

中研院深耕計畫暨前瞻計畫，與 IUPAC創新材料獎。他亦積極參與國際社群之學術

期刊編輯、研討會籌辦與研究計畫審查等服務。 

 


