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摘要：尽管表面氧空位在改善锂-氧电池氧氧化还原反应中的有效性，但这一改善背后

的根本原因仍不清楚。这里，尖晶石 NiCo2O4中氧空位的浓度首先通过磁控溅射来调

节，在实验和密度泛函理论(DFT)计算的基础上，全面研究了锂氧电池的催化活性与氧

空位的关系。氧空位产生的正效应来源于相对于费米能级(Ef)向上移动的反束缚轨

道，它在 Ef周围提供了额外的电子态，最终增强了氧的吸附和氧化还原反应中的电荷

转移。然而,过多的氧空位会出现负的影响,因为由于电中性原则金属离子大多被还原

为低价。这不仅使晶体结构不稳定，而且削弱了从 Li2O2的反键轨道捕获电子的能力，

导致析氧反应(OER)有较差的催化活性。 
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