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背景

結果・考察

期待される効果

本研究は、リチウムイオン電池用正極材料について、構造と物性の相関
を精査しつつ、着目されつつあるマテリアル・インフォマティクスの要となる
高速評価技術の構築を目指した。

リチウムイオン電池正極材の対象となる構造のなかで、層状岩塩型およ
びスピネル型結晶構造を有する多元系複合酸化物に着目し、右図のよう
なコンビナトリアル技術等を駆使して見出した新規候補材料について放射
光回折・XAFSにより詳細な構造の評価を行った。
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層状岩塩型では、これまでに層状岩塩型の単一相としていた物質に、実際に
は岩塩型構造が第二相として含まれていたこと、スピネル型では酸素欠陥の
有無や遷移金属サイトの価数が明確になった。

また、材料評価と並行して、回折に用いるキャピラリーを用いることなく、より
簡便に回折測定を行う治具開発を行い、次のステップに繋がる成果を得た。

構造や組成から多元系反応図を構築し、構造と物性
の詳細な相関を導くために放射光データが必要

スピネル型Li(Ni,Ti,Mn)O2系層状岩塩型Li(Ni,Co,Fe,Ti)O2系 Ｘ線回折データ収集法の検討
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