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项目简介：
本项目属于物理学科的凝聚态物理与材料物理交叉研究领域。
钠离子电池作为大规模储能技术的关键，其正极材料的表面热力学稳定性与动力学输运机制是关乎其商业化进程的核心凝聚态物理难题。本项目立足于固体物理能带调控、局域势场涨落及晶格缺陷协同调控，旨在从底层逻辑揭示氧化物正极体系中离子迁移能垒与化学势场稳定性之间的微观物理关联。主要创新点如下：
提出费米能级与电负性协同调制的结构构筑策略，揭示层状氧化物空气稳定性的物理本质
针对O3型层状氧化物在空气中自发脱钠与过渡金属氧化的热力学失稳本质，本项目提出了一种基于费米能级差异化锚定与电负性耦合匹配的结构调制策略。通过引入电负性相当的异质原子与费米能级显著差异的元素进行协同干预，利用电子去局域化效应诱导电子云重排，在微观上实现了Na层间距的有效收缩并同步提升了过渡金属价态。该策略在物理机制上增强了Na与O之间的结合能，显著提升了环境分子诱导界面反应的动力学势垒，从而成功阻碍了钠离子的自发外溢 。该调控机制将钠基层状氧化物材料在空气中的稳定性提升了20倍以上，且在水浸泡后仍能保持原始结构与容量，为破解层状正极空气稳定性难题及钠离子电池的大规模产业化提供了关键的材料设计判据。
建立多离子协同输运模型与势垒平滑调控机制，揭示超快离子扩散的物理本原。
针对钠离子在层状氧化物中扩散动力学迟缓及相变滞后的科学难题，本项目提出了基于“势场重构”的输运调制策略。揭示了在宽电化学范围内形成的具有“开放的三棱柱”钠离子占据位点的P相，这是实现卓越倍率性能的物理基础 。通过引入多组分金属离子的协同作用，实现了迁移路径上Na⁺扩散势垒面的平滑化（迁移能垒低至0.22 eV），构建了二维层间的高效扩散网络，奠定了超快动力学传输的物理基础。进一步针对P型结构，通过精密调制Naf（面共享）与Nae（棱共享）位点间的位能差异，诱导电子结构去局域化并重塑电子云分布，成功实现了全浓度范围内的钠/空位无序化构型，从而抑制了脱嵌钠过程中的多重电压平台及非连续相变，显著提升了材料的倍率性能和循环稳定性 。
提出层状氧化物空位调控的普适性策略，揭示层状氧化物动力学与稳定性的物理关联
针对O3型层状氧化物中“空气稳定性要求的钠锚定”与“快速动力学要求的钠输运”之间的平衡悖论，本项目在国际上率先提出了一种通过精准引入“晶格钠空位”实现双向协同调控的普适性策略。揭示了空位引入对过渡金属层电荷分布的调制机制，利用空位诱导的价态补偿效应提升过渡金属离子的平均氧化态，增强晶格抗氧化势垒，从而在根本上抑制了环境分子诱导的钠离子自发脱出。同时，发现钠空位的引入有效削弱了层间Na⁺对相邻氧层的电荷屏蔽作用，诱导Na层间距的扩大，适量空位触发Na⁺扩散路径从高能垒的“氧哑铃跳跃”向低能垒的“四面体空隙跳跃”发生拓扑转变，将Na⁺迁移活化能势垒从约 1000 meV 骤降至 300 meV，成功破解了高容量O3型材料在稳定性与快充性能间难以兼顾的科学瓶颈。该研究为高功率密度、长循环寿命钠离子电池的正极材料设计提供了关键的物理判据与统一的结构图谱。
主要完成单位：福建师范大学，中国科学院化学研究所
主要完成人及其贡献：姚胡蓉，黄志高，郭玉国
主要知识产权目录：

无
代表性论文专著目录：

	代表性论文（专著）情况

	刊 名
	论文
（专
著）名
称
	年卷页码
	发表时间
	通讯作
者（含
共同）
	第一作
者（含
共同）
	作者：
排序/姓名
	影响因
子（发表当
年）
	他引次数
	检索数据库
	备注

	Journal of the American Chemical Society
	Designing Air-Stable O3-Type Cathode Materials by Combined

Structure Modulation for Na-Ion Batteries



	2017, 139(25): 8440-8443
	2017-06-09
	Yu-Guo Guo
	Hu-Rong Yao, Peng-Fei Wang
	 1/姚胡蓉, 2/王鹏飞, 3/龚越, 4/张杰男, 5/禹习谦, 6/谷林, 7/欧阳楚英, 8/殷雅侠, 9/胡恩源, 10/杨晓青, 11/Eli Stavitski, 12/郭玉国, 13/万立骏
	14.357
	354
	SCIE


	

	Science China Chemistry
	Air-stability of sodium-based layered-oxide cathode materials


	2022, 65(6): 1076-1087


	2022-05-17
	Lituo Zheng, Sen Xin, Yu-Guo Guo

	Hu-Rong Yao
	1/姚胡蓉, 2/郑力拓, 3/辛森, 4/郭玉国
	9.6
	116
	SCIE

	

	Advanced Energy Materials
	Excellent Comprehensive Performance of Na-Based Layered Oxide Benefiting from the Synergetic Contributions of Multimetal Ions
	2017, 1700189
	2017-04-24
	Ya-Xia Yin, Yu-Guo Guo
	Hu-Rong Yao
	1/姚胡蓉, 2/王鹏飞, 3/王怡, 4/禹习谦, 5/殷雅侠, 和 6/郭玉国
	21.875
	127
	SCIE
	

	Nano Energy
	New insights to build Na⁺/vacancy disordering for high-performance P2-type layered oxide cathodes


	2022, 99, 107207
	2022-06-15
	Hu-Rong Yao, Peng-Fei Wang, Yu-Guo Guo
	Hu-Rong Yao, Wei-Jun Lv, Xin-Guang Yuan
	1/姚胡蓉,2/吕伟军,3/袁新光,4/郭玉洁 , 5/郑力拓,6/杨新安,7/李加新, 8/黄艺吟,9/黄志高 , 10/王鹏飞,11/郭玉国
	19.069
	63
	SCIE
	

	Advanced Functional Materials
	
A Universal Strategy toward Air-Stable and High-Rate O3 Layered Oxide Cathodes for Na-Ion Batteries
	2022, 32, 2111466
	2022-02-09
	Hu-Rong Yao, Zhigao Huang, Yu-Guo Guo
	Xin-Guang Yuan
	1/袁新光, 2/郭玉洁, 3/甘露, 4/杨新安, 5/何伟欢, 6/张旭升, 7/殷雅侠,8/ 辛森, 9/姚胡蓉, 10/黄志高, 11/郭玉国*
	19
	234
	SCIE
	


其他支撑材料目录
