
简介: 锂金属固态电池中，枝晶生长刺穿电解质
导致电池短路是电池失效的重要因素之一。一项
研究表明Poly(vinylidene difluoride) (PVDF)-based
固态电解质和锂负极界面会形成稳定非均一纳米
界面层，起到高电流密度下自开路作用，从而避
免过流引起的安全问题。

计算方法: 利用AC/DC模块，求解稳态电流方程描述
S E I 的 有 效 电 子 电 导 和 离 子 电 导 。
▽J(r)=▽(σ(r)E(r))=0,  J(r) , σ(r), E(r) 分别是电流密度，
离子/电子电导率和电场强度。

         由于非均相界面层中，电导率随着相的不同位
置发生改变。因此设定模型认为PVDF-LiFSI|Li界面
层是由Li2CO3，LiF，Li2O和硫化物形成的非均匀马
赛克结构。

         设计出了一种二维砖块近似结构，目的是为了
能够涵盖单相和相界面性质。再提供单相和两相界
面的电导率性质从而可以预测多相界面层的可能导
电 性 质 。 这 种 多 相 结 构 以 L i 2 C O 3 为 基 ， 存 在
Li2CO3-LiF，Li2CO3-Li2S和LiF-Li2S三种界面。

取值:  

结论: PVDF-LiFSI|Li界面层电导率，利用阻抗谱的
测定值为7.7×10−8  S cm−1，COMSOL模拟结果为
7.7×10−8  S cm−1，电子电导的模拟结果为7×10−9   
S  cm−1  
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图 2. 二维SEI层l理论模型

图 1. PVDF-LiFSI|Li基SEI层模型
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请注意: 
利用COMSOL的静电接口属于AC/DC模块。
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表 1. 电导率计算的主要参数

         这项研究中通过飞行时间二次离子质谱
(TOF-SIMS)，X射线光电子能谱分析（XPS），
俄歇电子能谱（AES）确定出PVDF-LiFSI|Li界面
层是由Li2CO3，LiF，Li2O和硫化物形成的非均
匀马赛克结构。这种多相结构以Li2CO3为基，
存在Li2CO3-LiF，Li2CO3-Li2S和LiF-Li2S三种界
面。 结果:  

注：参数取值原因详见参考文献


