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图1 MoS2/MoSe2材料（002）晶面层间和层内晶格畸变的球差电镜分析和计算

图2 MoS2/MoSe2正极的锂空气电池电化学性能
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图3 三氧化钼纳米片表面氧空位位点放电产物自催化分解反应机理

 锂空气二次电池因具有超高的理论比能量而成为国际上的研究与开发热点，然而由于其正极复杂的气-液-固共存的
三相结构，及其在循环稳定性、能量效率等方面所存在的问题，其实际应用仍然面临很大的挑战，开发高效的空气电
极催化剂等材料十分迫切。近日，中国科学院上海硅酸盐研究所研究员温兆银带领的团队在锂空气电池电极材料的设
计和机理研究方面取得新进展。他们针对金属硫化物的催化惰性，以材料晶体结构修饰为手段，成功制备了具有高度
晶格畸变的亚稳态金属硫化物正极材料，具有潜在的应用价值，相关研究成果于近期发表于《纳米快报》（Nano
Letters, 2017, DOI: 10.1021/acs.nanolett.7b00603）。同时，他们还成功揭示了锂空气电池中间放电产物在氧空位位点的
自催化分解反应，放电产物自催化分解现象的发现也可以为未来高效正极的设计提供新的思路和解决方案，该项成果
于近期发表《纳米能源》（Nano Energy, 2017, 36, 186-196. DOI: 10.1016/j.nanoen.2017.04.038）。

 温兆银团队在前期成功合成定向结构三维二硫化钼材料的基础上（ACS Nano, 2015, 9 (12), 12464-12472. DOI: 10.1021/
acsnano.5b05891），采用低温液相法成功地设计了层内二硫化钼/二硒化钼异质结构，通过与美国伊利诺伊斯大学合作
进行的球差校正扫描透射电镜分析证明了该层状材料层间和层内高度的晶格畸变，且沿相同晶面呈现间距不规则的特
性，这种高度畸变的亚稳结构能够显著提升材料的催化活性。原位透射电镜揭示了锂离子在材料结构中的快速穿梭和
传输。此种高活性的催化剂首次成功地实现了金属硫化物在锂空气电池中的稳定深度循环，具有潜在的应用价值。

 同时，经过两年的努力，该团队还在相关催化机理上获得了突破。他们在成功制备超薄三氧化钼纳米片的基础上引
入氧空位缺陷，在电池的测试过程中，这种富氧空位正极材料呈现独特的四个独立阶段的特征。针对这四个典型的过
程进行深入分析发现，在放电过程中，这些氧空位的活性位点可以形成局部的高浓度活性氧聚集点，与锂离子发生反
应形成稳定的超氧化锂类似物（Li2-xO2），当氧空位逐渐饱和后，在Li2-xO2表面逐渐形成稳定的Li2O2放电产物。
充电起始阶段，Li2-xO2与氧缺陷位点可以作为Li2O2分解的高效催化剂，实现<3.5V的低充电电压，而超氧化锂能够
在~3.5V的电压平台快速分解，有效地降低了电池的充电过电势。该项成果不仅解释了氧空位缺陷在Li-O2电池充放电
过程中的催化机理，同时放电产物自催化分解现象的发现可以为未来高效正极的设计提供新的思路和解决方案。

 相关研究工作得到了国家自然科学基金重点项目和上海市科委等项目的资助和支持。
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