
Li Co O

構造解析二次電池

正極活物質LiCoO2の結晶構造解析
－リートベルト解析法－

Crystal Structure Analysis of LiCoO2 by Rietveld Method

リートベルト解析とは Rietveld Method

試料：市販コバルト酸リチウム
得られた回折パターンから LiCoO2 の精密な構造パラメータを得た。

解析事例 Example

実測した回折パターン

コバルト酸リチウムピーク位置

LiCoO2
    空間群：R -3 m（ No. A-166 ）
    結晶系：Trigonal
 
精密化された構造パラメータ
a=b=2.81616(1)Å、c=14.05298(6)Å
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精密化によるパターン

適用用途
・電池材料の原料評価（結晶系、不純物等）、劣化電池中の活物質構造評価等
・鉄鋼材料、セメント材料、セラミックス、天然鉱物等の相解析

無機結晶材料の構造評価法の一つに XRD(X-ray diffraction) があげられる。この回折パターンに
リートベルト法を適用することで、粉末多結晶でも格子定数などの構造パラメータを精密化するこ
とが可能となる。本資料ではリチウムイオン二次電池の正極活物質の一つである LiCoO2 を精密構
造解析した事例について紹介する。
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実測と精密化パターンとの残差

リートベルト解析では、粉末多結晶試料をXRD測定した回折パターンに対し、装置関数、結晶構造モデルをパラメー
タとして非線形の最小二乗法でフィッティングすることで格子定数、占有率、分極座標、原子変位パラメータ等の精
密化が可能となる。また、複数相が存在する場合は解析により各々の質量分率を求めることが出来る。

Applied Examples
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