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一、锂离子电池工作原理与电极材料概述

（一）锂离子电池的工作原理

锂离子电池是一种二次电池，需要通过锂离子在正负极之间

的嵌入和脱出实现充放电过程。在充电过程中，锂离子从正极材

料的晶格中脱出，经过电解质传输至负极表面，并嵌入到负极材

料的晶格结构中；同时，电子通过外部电路从正极流向负极，以

保持电荷平衡。放电过程则相反，需要锂离子从负极材料的晶格

中脱出，经过电解质传输回正极表面，并重新嵌入到正极材料的

晶格结构中；与此同时，电子通过外部电路从负极流回正极，形

成电流，为外部设备提供电能 [2]。

（二）电极材料的作用与要求

锂离子的嵌入与脱出过程不断循环，实现充放电功能。在该

循环中，电极材料扮演着至关重要的角色。正极材料作为锂离子

电池中锂离子的主要来源，将对电池的电压、容量、能量密度等

锂离子电池电极材料的结构与电化学性能研究
胡润天

伦敦大学学院（UCL），英国 伦敦  WC1H 0AL

DOI: 10.61369/ETR.2026080006

摘   要 ：  正极材料提供锂离子源，负极材料作为锂离子的存储宿主，二者协同作用实现电池的充放电过程，是锂离子电池的核

心组成部分。很大程度上而言，电极材料结构与电化学性能直接影响锂离子电池的整体性能。文章从锂离子电池的工

作原理与电极材料的作用入手，分析正负电极材料的结构与电化学性能，旨在为相关研究与实践活动提供参考。

关 键 词 ：   锂离子电池；电极材料；结构；电化学性能

Study on the Structure and Electrochemical Performance of Lithium-Ion 
Battery Electrode Materials 

Hu Runtian 

University College London (UCL), London, United Kingdom WC1H 0AL 

A b s t r a c t  :   Cathode materials provide lithium-ion sources, while anode materials serve as lithium-ion storage 

hosts. These two components work synergistically to realize the charging and discharging process 

of batteries, and are the core components of lithium-ion batteries. To a large extent, the structure and 

electrochemical performance of electrode materials directly affect the overall performance of lithium-

ion batteries. Starting from the working principle of lithium-ion batteries and the role of electrode 

materials, this paper analyzes the structure and electrochemical performance of positive and negative 

electrode materials, aiming to provide references for relevant research and practical activities. 

Keywords  : lithium-ion batteries; electrode materials; structure; electrochemical performance

性能指标形成直接影响 [3]。理想的正极材料应具有较高的电极电

势、良好的离子和电子导电性、稳定的结构，允许大量锂离子可

逆嵌入和脱出，且资源丰富、成本低廉。负极材料是锂离子的存

储宿主，是影响电池倍率性能、循环稳定性、安全性的关键因

素。理想的负极材料应具有较高的比容量、良好的离子和电子导

电性、较小的体积变化，且能够与电解液形成稳定的固体电解质

界面（SEI）膜，以防止电解液的进一步分解、电池容量的衰减。

二、正极材料的结构与电化学性能

（一）层状锂过渡金属氧化物

1. 钴酸锂（LiCoO2）

钴酸锂具有层状结构，空间群为 R3m，是最早商业化的锂离

子电池正极材料。其晶体结构中，氧原子以面心立方的方式紧密

堆积排列，形成八面体空隙；钴原子和锂原子则交替占据这些八

引言

自商业化以来，锂离子电池凭借高能量密度、长循环寿命、无记忆效应等优点在移动通讯、便携式电子设备、电动汽车以及储能系

统等领域快速推广，为这些领域的发展提供动力支撑。随着应用场景的不断拓展，锂离子电池发展前景愈发广阔的同时，各领域对其性

能的要求也逐渐提升。在锂离子电池中，电极材料是极为关键组成部分，其结构与电化学性能直接决定着电池整体性能表现。深入研究

电极材料的结构特征、探索其电化学性能的优化途径，对于锂离子电池及其相关领域的发展具有重要意义 [1]。
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面体空隙位置，形成层状结构 [4-5]。这种独特的结构使得锂离子能

够在层间较为顺畅地进行嵌入和脱出，具有独特的电化学性能优

势，比如工作电压高、输出电压稳定、体积能量密度与质量能量

密度高等。具备上述电化学性能优势的同时，钴酸锂也存在资源

稀缺、材料成本高，以及过充或高温等条件下结构稳定性易受影

响等不足之处。

2. 三元材料（NCM/NCA）

三元材料是将镍、钴、锰或镍、钴、铝按一定比例复合而成

的层状锂过渡金属氧化物， 通常表示为 NCM（LiNixCoyMn1-x-

yO2）或 NCA（LiNixCoyAl1-x-yO2）。此类材料集成锰的低成本、

钴的稳定性、镍的高容量等优势，能够通过调整不同元素所占比

例灵活调控性能。

（二）尖晶石型锂过渡金属氧化物

尖晶石型锂过渡金属氧化物是常用的正极材料之一。锰酸

锂（LiMn2O4）是典型的尖晶石型锂过渡金属氧化物，具有三维锂

离子扩散通道，该结构特点使得锂离子能够在材料中快速扩散。

同时，此类材料还有资源丰富、成本低廉、热稳定性好、安全性

高等多方面优势，在锂离子电池领域的应用十分广泛。但是，锰

酸锂能量密度相对较低，且在高温和循环过程中容易出现容量衰

减，需要通过表面包覆、元素掺杂等手段进行性能优化 [6-7]。

（三）橄榄石型锂过渡金属磷酸盐

磷酸铁锂（LiFePO4）是橄榄石型锂过渡金属磷酸盐的代表材

料，具有稳定的一维锂离子扩散通道和良好的热稳定性，且安全

性较高、资源丰富、成本低廉、循环寿命长、环境友好。然而，

其倍率性能不佳，需要通过纳米化、碳包覆等技术手段实现性能

优化，比如进行磷酸铁锂颗粒纳米化，并包覆碳层，以增加比表

面积，提升锂离子、电子传输效率。

（四）正极材料的梯度结构设计与电化学性能

梯度结构设计是一种通过构建材料内部成分或结构的梯度变

化，优化正极材料综合性能的创新技术的方法。正极材料在厚度

方向上的成分、孔隙率或粒度分布调整，能够一定程度上解决充

放电过程中锂离子扩散不均匀的问题，进而提升电池的倍率性

能、循环稳定性，比如通过梯度孔隙率设计促使锂离子在充电时

快速从正极表面脱出，实现充电效率进一步提升。

三、负极材料的结构与电化学性能

（一）石墨负极

目前，石墨是商业化锂离子电池中较为常用的负极材料，具

有层状结构，其层内碳原子以 sp2 杂化轨道形成共价键，构成六元

环网状平面结构，层与层之间则依靠范德华力相互作用堆叠在一

起。这种独特的层状结构为锂离子的嵌入和脱出提供了通道和空

间，赋予石墨负极良好的循环稳定性。但是，石墨的理论比容量

较低（372 mAh/g），难以满足高能量密度电池需求，且在低温

下的性能较差，与电解液的相容性也不够高，需要通过表面改性

或者与其他材料复合进一步实现性能优化 [8]。

（二）硅基负极

硅基负极具有极高的理论比容量（4200 mAh/g），甚至达

到石墨的十倍以上，而且兼具工作电压适宜、资源丰富、成本低

廉、环境友好等优势，在锂离子电池领域展现出更为广阔的应用

前景。但是，锂离子的嵌入和脱出循环过程中，硅会产生巨大的

体积膨胀（gt;300%），引发电极材料的粉化、崩解、电隔离等

问题，继而导致电池容量迅速衰减、循环稳定性下降，这使其商

业化应用受到一定限制。

1. 纳米结构设计

为了克服硅基负极的体积膨胀的技术难题，研究人员尝试采

用纳米结构设计硅基负极材料进行性能优化。硅基负极材料制备

中采用纳米颗粒、纳米线、纳米管、纳米膜、纳米多孔网络等纳

米结构形式，能够有效缩短锂离子的扩散路径，提高材料的倍率

性能、减小体积膨胀带来的应力。

2. 硅碳复合材料

硅碳复合材料结合了硅的高比容量，以及碳的良好导电性、

结构稳定性等优点，是一种成功且有前途的电池材料优化策略。

这种材料能够形成稳定 SEI 膜，有效缓冲硅在充放电过程中体积

变化带来的应力，防止电极结构因此受到破坏，进而提升电池的

循环稳定性。硅基负极材料制备中，通常是通过将硅纳米颗粒均

匀分散在碳基体中，或者将硅沉积在碳纳米管、石墨烯等碳材料

表面实现电化学性能优化；通过调整硅与碳的比例、改善制备工

艺等措施进一步调控其电化学性能，使其满足不同应用场景的应

用需求。

此类负极材料的常用结构有核壳结构、蛋黄结构等，前者是

将硅纳米颗粒包裹在碳壳内部，形成核壳结构，以及硅体积膨胀

带来的问题，并提升材料导电性；后者则是在硅纳米颗粒表面预

留一定的空隙，形成类似蛋黄的结构，为硅的体积膨胀提供空

间，以防止电极结构因此遭到破坏。

（三）锡基负极

锡基负极材料具有较高的理论比容量，但循环稳定性、安全

性都相对较低，其中锡氧化物是典型代表。随着锂离子的嵌入、

脱出过程的不断循环，锡氧化物晶体结构会发生不可逆的改变，

进而导致电极结构遭到破坏、电池容量不断衰减。为了改善锡基

负极材料的性能，需要通过纳米颗粒、纳米线等技术增加材料的

比表面积，缩短锂离子的扩散路径，提升材料的倍率性能；通过

将锡基材料与碳材料、金属氧化物等复合构建复合结构，促使各

组分之间形成协同效应，提升材料结构稳定性与电化学性能。

四、电极材料结构与电化学性能的优化策略

（一）微观结构调控

晶体的生长过程会影响电极材料微观结构。电极材料制备

中，可以通过调控反应条件如温度、浓度、pH 值等参数精准控制

晶体生长速率，从而控制材料晶粒尺寸、形貌、取向排列，比如

通过较低温度条件放缓成核速率，使晶体生长相对充分，形成较

大晶粒。当晶粒相对较大时，材料内部晶界数量较少，相应地，
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锂离子在晶界处的传输阻力也明显降低。

（二）表面修饰与包覆

表面修饰、包覆等技术手段，能够有效改善电极材料性能。

制备电极材料时，在电极材料表面包覆一层导电性良好、化学稳

定性高的材料，如碳层、金属氧化物等，以达到提升材料导电

性、抑制电解液分解、防止电极材料与电解液直接接触发生副反

应的目的 [9-10]。

（三）元素掺杂

元素掺杂可以改变电极材料的晶体结构和电子结构，提高其

离子和电子导电性，增强其结构稳定性。实际操作中，通常会在

钴酸锂中掺杂铝、镁等元素，增加晶格常数，拓宽锂离子的扩散

通道，从而提升其循环稳定性、倍率性能。

五、结论与展望

综上所述，结合电极材料的结构特征，锂离子电池电极材料

电化学性能优化路径，能够推进锂离子电池及其相关领域创新发

展。锂离子电池技术创新过程中，要重视电极材料对电池电压、

容量、能量密度的影响作用，通过微观结构调控、表面修饰与包

覆、元素掺杂等先进技术优化电极材料的结构与电化学性。

未来，随着材料科学和电化学技术的不断进步，锂离子电池

电极材料的研究将更加深入和细致，并实现多个方面的突破：

（1）新型电极材料的开发；

（2）对电极材料结构与性能关系的深入理解；

（3）电极材料制备工艺的优化：

（4）多学科交叉融合推动电极材料研究。
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