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Abstract

COMSOL在研究锂金属固态电池负极界面问题的应用
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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。研究表明在
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。
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。为了对这种多相非均
匀结构的离子电导率和电子电导率进行模拟，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。这一模型和实验协同解释了在锂金属聚合物固态电池负极侧界面的自保护原因。

图1 负极界面层模拟模型
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