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不同材料两个随机选择区域的 HRTEM、FFT和 IFFT图像、以及相应的结构模型和晶

面结构线强度图 

摘要：富镍正极材料在原始状态和脱嵌锂过程中的阳离子有序性是获得高放电容量和优

循环性能的关键因素。然而，合成低阳离子无序的富镍正极并在循环过程保持良好有序

层状结构仍然是较大的挑战。通过在过渡金属(TM)和锂位同步双位掺杂 Zn2+，本文合成

了阳离子有序性调控的富镍正极，该材料在制备状态具有有序的层状结构，在循环过程

具有受抑制的阳离子混排。在 TM 位上掺杂适量的 Zn2+离子减少 Ni2+含量，从而促进了

制备材料的层状结构有序性，保证高容量。同时，一部分 Zn2+离子取代了 Li+离子作为

支柱离子，抑制 TM 离子从 TM 层向 Li 层迁移，维持锂脱嵌过程中晶体结构的完整性。

第一原理计算表明 Zn2+在富镍正极的双位掺杂在热力学上是有利的，且改性正极在电化

学反应过程中具有更好的结构和相稳定性。在调控阳离子有序性下、Zn 改性的正极具有

较高的容量和稳定的循环性，在 5C 循环 200 周具有 86%的显著提高的容量保持率和优

异的高温性能。 
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