
汇 报 人：刘 伟

合作导师：殷 雯 研究员

部    门：中子科学部

邮    箱：liuw@ihep.ac.cn
报告日期：2022.06.30

2022年高能所博士后学术交流会



目 录

研究背景1

2

3

研究经历

研究内容

4 致    谢



新能源在未来人类生产和生活的愿景

Nature, 2008, 456, 436.

能量转换与存储是关键

二次电池是核心技术

可再生能源

可循环储能系统

综合电网

二次电池储能体系的能量密度

1、研究背景



2、研究经历-锂空位调节锂氧气电池中的电子/离子传输

图1. 锂-氧气电池不同电
流密度下的放电产物
SEM图：
（a，b）100 mA g-1 ，
（c，d）300 mA g-1 ，
（e，f）500 mA g-1 ，
（g，h）1000 mA g-1 ，
（i）容量为1.6mAh的电
压-容量图，
（k）不同电流密度下的
放电产物XRD图。

Wei Liu, Small, 2019, 1900154
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2、研究经历-锂空位调节锂氧气电池中的电子/离子传输

图2.第一性原理的计算Li2O2在不同情形下的导电性情况，（a）Li2O2的本征态，（b）在Li2O2的Li1位
置出现空位，（c）在Li2O2的Li2位置出现空位,（d）在Li2O2中出现富锂。

Wei Liu, Small, 2019, 1900154



2、研究经历-锂空位调节锂氧气电池中的电子/离子传输

(a) (b)

(c) (d)

Wei Liu, Small, 2019, 1900154

图3.(a）电子顺磁共振表征不同放电电流密度下的锂空位浓度，（b）模拟Li2O2中Li的跃迁路径，（c） 
Li2O2的导电性表征,（d）固态核磁自旋回波技术表征 Li2O2中Li离子传输速率。



3、研究内容-富锂锰基三元正极材料的改性研究

锂离子电池的结构示意图 

电池的成本分解

http://hdl.handle.net/10012/16443不同正极材料充放电容量-电压对比



富锂锰基三元正极材料存在的科学问题及研究热点：

3、研究内容-富锂锰基三元正极材料的改性研究

图4. 三元正极材料在首圈充放电过程中的相转变及阳离子迁移示意图

Ions IV Coordination 
(tetrahedral)

IV Coordination 
(octahedral)

Li+ 0.69 Å 0.76 Å
Mn4+ 0.39 Å 0.53 Å

Sb3+ =0.76Å Sb5+ = 0.60 Å

表1.三元正极材料中部分阳离子半径对比图



3、研究内容-富锂锰基三元正极材料的改性研究

图5.(a)富锂锰基三元正极材料（Li1.2Ni0.13Co0.13Mn0.54O2，LNCM）修饰改性示意图,(b-g) LNCM不同放
大尺寸的SEM及mapping图。
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3、研究内容-富锂锰基三元正极材料的改性研究

(a) (b) (c)

(b’)(a’) (c’)

(d)

(d’)

图6. LNCM与不同含量Sb掺杂在不同放大倍数下的SEM图：（a，a‘）为LNCM空白对照组，（b，b’）为质量分数1% 
Sb掺杂的LNCM（Sb-LNCM-1) ，（c，c’）为质量分数3% Sb掺杂的LNCM（Sb-LNCM-3）,（d，d’）为质量分数5% Sb
掺杂的LNCM（Sb-LNCM-5)。
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3、研究内容-富锂锰基三元正极材料的改性研究
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(d)(c) 图7. (a)LNCM与不同含量Sb掺杂
的XRD对照图谱, (b ~ d)为LNCM
中Ni 2p,Co 2p, Mn 2p的XPS谱
图。
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3、研究内容-富锂锰基三元正极材料的改性研究

LiPF6 -EC:DMC:EMC =1:1:1 LiPF6 -EC:DMC=3:7

(a) (b)

图7. (a，b)LNCM与Sb-LNCM-3在不同电解液条件下的电压-比容量对比图。



Ø 进一步完善材料形貌结构等表征，以及材料的充放电和电化学性能测试；

Ø 对比元素掺杂和界表面修饰对材料电化学性能和结构稳定性的影响；

Ø 利用中子全散射技术，深入解析特定电压条件下（开路电压下、2.0 V、3.5 V、4.4 V、4.5 V以及

4.8 V等），材料发生的结构相变以及晶体结构的演化；

3、研究内容--富锂锰基三元正极材料的改性研究

Nature Communication, 2021, 12, 561

工作计划：



3、工作进展-多物理谱仪相关工作

承担相关电池用户数据处理 参与组内及个人基金项目申报
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