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引言

在“双碳”目标与智能化能源转型驱动下，储能系

统正迈向高比能、高安全与长寿命方向发展。锂离子电

池作为主流储能技术，其性能瓶颈亟需突破，正极材料

的优化成为关键路径。当前，新一代高能量密度正极材

料正快速演进，不仅对材料结构设计提出更高要求，也

对界面稳定性与加工工艺带来挑战。深入探讨关键材料

体系的发展趋势与创新路径，有助于构建高效、绿色、

可持续的电化学储能新格局。

一、高能量密度锂离子电池的发展趋势与性能需求

高能量密度已成为评估锂离子电池性能的核心指标

之一，直接决定了电池在便携式电子设备、电动交通工

具及储能系统中的续航能力与应用效率。在全球能源结

构向低碳化、智能化转型的趋势下，高比能、高体积能

量密度以及轻质化电池方案的需求迅速上升。传统以石

墨为负极、磷酸铁锂或中镍三元材料为正极的电池体系，

在能量密度方面已接近理论瓶颈，无法满足未来新能源

汽车和高功率储能系统对长续航与高负载的综合要求。

因此，开发具有更高理论容量与更高工作电压的新型正

极材料，成为推动电池体系革新的关键路径。

锂离子电池能量密度的提升不仅依赖正极材料的本

征性能，还受到电池结构设计、极片压实密度、电解液

体系以及安全保护结构的综合影响。从单体材料性能到

电芯集成效率，各级别的系统性协同对高能量密度目标

的实现提出了更高要求 [1]。在电池应用场景中，尤其是

新能源汽车与智能电网储能中，往往要求电池具备高比

能的同时兼具高倍率输出与长期稳定的循环寿命。现有

电池在极端工况下的衰减速度、热稳定性不足和容量保

持率问题仍广泛存在，对材料本身的结构稳定性和界面

反应控制提出挑战。

从发展路径来看，高能量密度电池的技术演进方向

可分为材料维度的优化、体系结构的重构与工艺集成的

迭代。材料方面需突破传统材料的理论容量极限，开发

具备高电压平台或可多电子转移的新型化合物；结构方

面则要求实现更高的体积能量密度，需要优化电极厚度、

电解液比例及极片集成效率；工艺方面则强调全流程的

高一致性制造控制，以支撑材料性能的稳定释放。在全

球对碳达峰碳中和目标的积极响应中，构建兼具高能量

密度与可持续性的储能技术体系，正成为材料科学、电

化学工程与能源产业融合创新的重点方向。

二、正极材料对能量密度的关键制约因素

正极材料在锂离子电池中承担着锂离子嵌脱与电子

传输的核心功能，其结构与性能直接决定了电池的容量、

电压平台与能量密度。影响正极材料储能能力的主要因

素包括其晶体结构的稳定性、理论容量、电压窗口以及

与电解质的界面反应特性。高能量密度的实现通常要求

正极材料具备高比容量与高电压输出，但此类性能的提

升往往伴随着材料热稳定性降低、结构崩解加速与副反

应增加等不利因素，形成了多性能难以协同优化的瓶颈。

在实际应用中，高电压下的结构稳定性是限制材料

性能发挥的重要障碍。以高镍三元材料为例，虽然其比

容量较高，但高镍含量带来的层状结构不稳定性导致循

环过程中易发生相变、裂解和表面副反应，影响电池的

长寿命特性。类似地，富锂锰基材料虽具有超越常规材

料的容量潜力，但在高电压下氧释放问题严重，诱导电

极界面不稳定及电解液分解，加剧容量衰退 [2]。此外，

部分高电压材料与电解质之间存在严重的氧化还原反应，
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导致界面膜不稳定，增加内阻与电化学损耗。正极材料

微观结构缺陷与杂质也对电池性能产生深远影响。晶界

相、非活性相、微裂纹及过渡金属离子的溶出都会破坏

锂离子传输路径与电子导通网络，导致电池在高负载或

多次循环后容量衰减加速。离子扩散动力学的滞后性进

一步限制了大倍率充放电特性，成为影响系统综合效率

的另一关键因素。此外，极片压实密度不足、颗粒尺寸

分布不均和表面粗糙度过大均会影响材料活性粒子的电

化学利用率，间接降低整体比能输出。

在高能量密度发展趋势下，正极材料面临性能提升

与结构稳定性的平衡问题。如何通过元素掺杂、结构重

构、表面修饰等方式有效调控材料的本征缺陷与界面反

应行为，成为解决瓶颈的关键途径。推动材料体系向更

高容量、更高电压平台演进的同时，必须实现从原子层

级到宏观尺度的稳定性控制，才能支撑未来锂电池在高

功率、大容量等复杂工况下的可靠运行。

三、新型高能量密度正极材料体系的结构设计

面对传统材料性能瓶颈的限制，发展新型高能量密

度正极材料成为当前研究与产业化探索的核心方向。高

镍三元材料（如 0.8 0. 0.1LiNi Co Mn O1 �）、富锂锰基复合氧化

物（如 1.2 0.6 0.2Li Mn Ni O�）以及层状 - 尖晶石复相结构、固

态硫化物化合物等体系表现出较高的比容量与较优的体

积能量密度潜力。材料设计需在电化学性能提升的同时

兼顾结构稳定性、循环寿命与安全性，从原子层构建合

理的晶体结构与电子分布状态。

在高镍三元体系中，提升镍含量可以提高电子转移

能力并释放更高容量，但高镍结构中 Ni2+ 易取代 Li+ 位

置，形成锂镍混排现象，从而削弱锂离子扩散路径并导

致结构不稳定。为改善该问题，可引入元素掺杂策略，

通过 Co、Al、Mg 等多价离子调控晶体畸变，增强层状稳

定性与电荷补偿能力 [3]。同时采用纳米结构构建、多尺

度调控及一次粒子包覆技术，有效提升材料导电性与界

面完整性，缓解循环过程中的体积变化与副反应。富锂

锰基材料因其具备部分氧化态氧参与储能反应，理论比

容量可超出传统三元材料。然而，含氧还原机制往往引

发氧气释放与晶格坍塌，造成首次库仑效率低及循环稳

定性差。为解决此问题，可采用高温固相活化、原子级

位移设计与界面调控技术，构建富含无序度的稳定结构，

并通过表面涂层降低高电压下电解液氧化副反应的发生

概率。尖晶石与层状共晶材料结构也在提升容量释放与

结构稳定性方面展现出协同优势，正在成为设计新型复

相材料的重要思路。

固态正极材料如 Li2S、LiCoPO4 等具有高电压与安全

性，但存在离子导电性低、电极界面兼容性差等问题。

为增强其实用性，需结合固态电解质设计匹配性良好的

复合结构，并通过构建三维导通网络提升离子与电子的

协同传输效率。结构设计不仅关乎材料的静态性能指标，

更应服务于动态工作过程中的应力分布、体积变化适配

与界面动态稳定控制，方可支撑高能量密度正极材料在

复杂应用场景中的稳定运行。

表1

材料体系
理论容量

（mAh/g）

工作电压

（V）

实际比容量

（mAh/g）

首次库仑效

率（%）

100 次循环保

持率（%）

安全性等级

*

离子电导率

（S/cm，25℃）

热稳定性温

度（℃）

0.8 0. 0.1LiNi Co Mn O1 � 278 3.8-4.2 210-220 88-91 85-90 中等 10-3 ～ 10-4 ~200

1.2 0.6 0.2Li Mn Ni O� 315 3.6-4.6 240-260 65-70 70-78 低 10-5 ～ 10-6 ~180

LiCoPO4 167 4.8 130-140 80-85 82-88 高 10-7 ～ 10-8 ~270

Li2S 1166 2.1 900-1000 75-82 60-72 高 <10-9 ~250

层状 - 尖晶石复合

材料
240-270 3.5-4.3 200-230 85-90 88-92 中等偏高 10-4 ～ 10-5 ~220

四、正极材料性能提升的核心调控策略

正极材料的性能提升依赖于多层级、多维度的结构

调控与界面优化技术。在微观结构层面，通过阳离子掺

杂与阴离子取代可有效调节晶格参数、电荷分布与反应

活性区域，进而改善锂离子扩散行为与结构稳定性。不

同金属离子掺杂可提高材料的电导率并降低相变倾向，

避免在充放电过程中因结构不稳定引起的容量衰减，阳

离子掺杂还能限制晶格氧释放，从源头上降低高电压工

况下副反应的强度。

表面包覆作为提升正极材料界面稳定性的核心手段，

可有效隔离活性材料与电解液之间的直接接触，抑制电

解质分解与过渡金属离子溶出。常用包覆材料包括氧化

铝、氧化钛、磷酸盐及多功能聚合物，其优异的化学惰

性与电子绝缘特性可显著提升界面耐久性 [4]。纳米厚度
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均匀包覆层的形成不仅可降低界面阻抗，还能延缓结构

崩解过程，提高材料在高温与高倍率下的循环稳定性。

在纳米尺度结构工程方面，通过一次颗粒与二次颗粒的

有序设计，可实现材料的大比表面积与高结构致密度的

统一，提升极片压实密度与活性利用率。同时构建三维

导电网络或通过碳包覆、金属骨架引入等方式增强电子

通道，有助于缓解倍率性能下降问题。粒径分布均一化、

孔隙结构调节及晶向控制技术也可优化离子扩散路径，

降低极化，提高材料在快速充放电下的反应动力学效率。

针对长期循环过程中的结构劣化问题，开发智能自

修复涂层、动态稳定化界面膜及多尺度梯度结构设计，

已成为前沿调控策略的重要方向。多场耦合模拟手段的

引入使材料在复杂工况下的力学、电化学与热行为得以

系统表征，提升了调控策略的理论深度与实践指导性。

通过综合应用掺杂、包覆、纳米工程与结构重构等手段，

实现高能量密度正极材料在性能、稳定性与安全性三者

间的动态平衡，是推动其工程化应用的关键步骤。

五、高能量密度正极材料的工艺实现与工程化挑战

制备工艺的核心在于实现成分分布、颗粒形貌及晶

体结构的高度可控。以高镍三元材料为例，溶胶 - 凝胶

法、共沉淀法和固相合成法为主流工艺手段，每种方法

在温控精度、粒径分布、掺杂均匀性及反应副产物控制

方面各具优势与局限。为满足工程化需求，需在保证晶

体完整性与化学纯度的同时，提高产率与流程稳定性。

尤其是在二次颗粒成型环节，粒径一致性与烧结致密性

对极片压实密度及加工适应性具有直接影响，需精准调

节升温速率、气氛控制及保温时间等参数。

界面工程作为正极材料工业应用中决定电池性能稳

定性的重要因素，其关键难点在于如何在保证界面稳定

的同时维持高倍率性能与低极化。高能量密度材料多工

作于高电压环境，对电解液稳定性提出严苛要求，往往

导致活性层与导电剂、粘结剂体系的化学相容性变差 [5]。

解决该问题的路径之一是引入功能化包覆层，通过溶液

包覆、物理气相沉积或原位生成技术构建稳定界面，控

制锂盐分解及电解质消耗。但在实际工艺中包覆均匀性、

层厚控制与产线适配性常常制约其大规模推广。从极片

制备角度看，高能量密度目标要求极片具有更高的压实

密度和活性物质加载量，这对浆料分散性、涂布均匀性

与干燥速率提出更高标准。过高的活性物质量可能导致

极片厚度增大、离子扩散路径拉长，形成倍率性能劣化

与极化加剧的问题。浆料配比中粘结剂与导电剂的比例

需经过精细调配，以实现高负载下电极力学性能、导电

性与粘结强度的最优平衡。先进的干法制备、激光辊压

与微波烧结等新工艺正在成为提升极片性能与一致性的

潜力技术。

安全性与成本控制是工程化过程中不可回避的重要

维度。高能量密度材料如高镍、富锂类化合物对环境与

操作条件敏感，制造过程中需配备专门的惰性保护系统

与气氛调节装置，显著提高生产成本与技术门槛。同时，

高镍材料中 Ni4+ 不稳定，易发生氧释放与热失控，需在

包装、电池管理系统设计中加入多重安全策略，增加系

统复杂度。为提升整体经济性，需在材料本征性能提升

的基础上推动绿色低耗合成路线与低温反应工艺的发展，

减少高温煅烧与多步合成带来的资源消耗。

结语

高能量密度锂离子电池正极材料的开发已成为支撑

新一代能源技术革新的重要方向。围绕电化学性能、结

构稳定性与工艺可行性三个核心维度，通过材料设计创

新、调控策略深化与工艺技术融合，构建出更具应用前

景的正极材料体系。新型高镍三元、富锂复合氧化物及

固态正极材料不断突破传统材料性能边界，为提升能量

密度提供多元路径。实现产业化落地仍需面向界面稳定、

制造一致性与安全性挑战，开展跨领域、多维度的系统

协同创新。构建高效、绿色、稳定的高能电池体系，将

在全球能源转型与低碳发展中发挥关键支撑作用。
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