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摘要： Ti3C2 MXene 中有限的层间间距和非理想的表面官能团类型不利于锂离子在电极

中的嵌入和扩散，导致电极材料的理论容量偏低。表面化学可以有效地调控固体的表界

面性质，是一种改善二维电极材料电化学性能的重要手段，因为锂离子主要存储于二维

电极材料的表面。基于第一性原理计算，本论文提出采用硫族原子对 Ti3C2-MXene 进行

表面功能化，提高其作为锂离子电池阳极材料的电化学性能。研究结果表明功能化后的

电极材料展示出良好的金属导电性和更好的机械强度，可以承受因锂离子反复脱/嵌而产

生的内应力，避免产生电极粉化问题。与 Ti3C2O2 相比，Ti3C2S2 和 Ti3C2Se2 中可以获得

更高的锂离子容量（462.6 mA h/g 和 329.3 mA h/g）和更低的锂离子迁移能垒（0.25 eV

和 0.15 eV）。此外，硫族原子功能化后，可以有效地提升电极的层间间距，有利于锂离



子的嵌入。目前的研究结果表明 S 和 Se 表面修饰的 Ti3C2 作为锂离子电池阳极材料具有

高的容量、低的扩散能垒和低的开路电压。 
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