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Ðåäîêñ-ïîòåíöèàë ðàñòâîðà ýëåêòðîëèòà èãðàåò êëþ÷åâóþ ðîëü â
ðàáîòå ëèòèé-èîííûõ áàòàðåé, âëèÿÿ íà ðåàêöèè íà ïîâåðõíîñòè ýëåê-
òðîäà è ôîðìèðîâàíèå ìåæôàçíîé ãðàíèöû (SEI).

Áûë âûïîëíåí âû÷èñëèòåëüíûé ñêðèíèíã ðåäîêñ-ïîòåíöèàëîâ äëÿ
300 ïîòåíöèàëüíûõ ðàñòâîðèòåëåé ñ èñïîëüçîâàíèåì ïîäõîäà, îñíîâàí-
íîãî íà òåîðèè ôóíêöèîíàëà ïëîòíîñòè (DFT). Ýòîò ìåòîä îáúåäèíÿåò
constrained DFT ñ êëàñòåðíî-êîíòèíóàëüíîé ìîäåëüþ äëÿ îöåíêè ïî-
âåäåíèÿ ðàñòâîðèòåëåé ïðè ðåàêöèè âîññòàíîâëåíèè.

Èññëåäîâàíèå ïîêàçûâàåò, ÷òî ìîëåêóëû ìîæíî ðàçäåëèòü íà äâå
ãðóïïû: ñ ðåäîêñ-ïîòåíöèàëàìè âûøå ïîòåíöèàëà ëèòèåâîãî ýëåêòðî-
äà è íèæå åãî. Ýòè êàòåãîðèè ñîîòâåòñòâóþò ýëåêòðîõèìè÷åñêè ñòà-
áèëüíûì è íåñòàáèëüíûì ìîëåêóëàì. Äëÿ ìàëûõ ìîëåêóë íàáëþäà-
åòñÿ ñèëüíàÿ êîððåëÿöèÿ ìåæäó ðåäîêñ-ïîòåíöèàëîì è äåôîðìàöèåé
ìîëåêóëû ïðè âîññòàíîâëåíèè, òîãäà êàê äëÿ áîëüøèõ ìîëåêóë ýòà
êîððåëÿöèÿ âûðàæåíà ñëàáåå.

Êðîìå òîãî, DFT ìîäåëèðîâàíèå áûëî äîïîëíåíë ðàñ÷åòàìè êëàñ-
ñè÷åñêîé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè äëÿ îöåíêè äèýëåêòðè÷åñêîé ïðîíè-
öàåìîñòè ðàñòâîðèòåëåé. Ðåçóëüòàòû ïîêàçàëè, ÷òî áîëüøèíñòâî ýëåê-
òðîõèìè÷åñêè ñòàáèëüíûõ ðàñòâîðèòåëåé îáëàäàþò íèçêîé äèýëåêòðè-
÷åñêîé ïðîíèöàåìîñòüþ.

Èññëåäîâàíèå âûïîëíåíî çà ñ÷åò ãðàíòà Ðîññèéñêîãî íàó÷íîãî ôîí-
äà � 24-79-00170, https://rscf.ru/project/24-79-00170/
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