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（ａ） ［２２．１］ 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 （ｂ） ［００．１］ 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 （ｃ） ［１１．０］

Ｆｉｇ．２　 Ｅｌｅｃｔｒｏｎ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｐａｔｔｅｒｎｓ ｏｆ Ｌｉ（Ｎｉ１ ／ ３Ｃｏ１ ／ ３Ｍｎ１ ／ ３）Ｏ２（Ｒｅｐｒｉｎｔｅｄ ｗｉｔｈ ｐｅｒｍｉｓｓｉｏｎ ｆｒｏｍ Ｙａｂｕｕｃｈｉ ｅｔ ａｌ．［１２］

Ｃｏｐｙｒｉｇｈｔ ２００５， ｔｈｅ Ｅｌｅｃｔｒｏｃｈｅｍｉｃａｌ Ｓｏｃｉｅｔｙ）

0.33Mn4+:0.33Co3+:
0.31Ni2+:0.02Li+

O2+

14.252A 0.98Li+:0.02Ni2+

2.863A

Ion Position x y z Occupancy B(Temp.)

Li+

Ni2+

Li+

Ni2+

Co3+

Mn4+

O2-

3a

3a

3b

3b

3b

3b

6c

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0.500

0.500

0.500

0.500

0.259

0.9781

0.0213

0.0242

0.3092

0.3320

0.3346

1.0000

1.236

0.429

1.236

0.429

0.429

0.429

0.663

Table1TheoccupationofatomsforLi(Ni1/3Co1/3Mn1/3)O2

afterrefinement(Datafromwhitfieldetal.[18])

Fig.3 ThecrystalstructureofLi(Ni1/3Co1/3Mn1/3)O2

（ReprintedwithpermissionfromWhitfieldetal.[18]
Copyright2005,Elsevier）
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　 　 Ｔｈｅ ｓｕｐｅｒ ｌａｔｔｉｃｅ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｌｉｎｅｓ ｍａｙ ａｐｐｅａｒ
ａｆｔｅｒ ｏｒｄｅｒｉｎｇ ｔｒｅａｔｍｅｎｔ ｔｈｅ ｏｒｄｅｒ ｄｅｇｒｅｅ ｈａｓ ａｎ ｅｆｆｅｃｔ
ｏｎ ｔｈｅ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｉｎｔｅｎｓｉｔｙ ｏｆ ｓｕｐｅｒ ｌａｔｔｉｃｅ ｌｉｎｅ；
ｓｏｍｅｔｉｍｅｓ ｔｈｅ ｓｕｐｅｒ ｌａｔｔｉｃｅ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｌｉｎｅｓ ｄｏ ｎｏｔ
ａｐｐｅａｒ ｂｕｔ ｔｈｅ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｉｎｔｅｎｓｉｔｙ ｏｆ ｍａｔｒｉｘ
ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｌｉｎｅｓ ｃｈａｎｇｅ［１９－２２］ ． Ｓｏ ｗｅ ｃａｎ ｃａｌｃｕｌａｔｅ ｔｈｅ
ｏｒｄｅｒ ｄｅｇｒｅｅ ｂｙ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｉｎｔｅｎｓｉｔｙ ｄａｔａ， ｗｈｉｃｈ
ｄｅｐｅｎｄｓ ｏｎ ｔｈｅ ｃｒｙｓｔａｌ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ［２３］ ． Ｉｎ ｔｈｉｓ ｐａｐｅｒ
Ｐｏｗｄｅｒ⁃ｃｅｌｌ ｗａｓ ｕｓｅｄ ｔｏ ｓｉｍｕｌａｔｅ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｐａｔｔｅｒｎｓ
ａｎｄ ｉｎｔｅｎｓｉｔｙ ｏｆ ｔｈｅ ｓｕｐｅｒ ａｎｄ ｍａｔｒｉｘ ｌａｔｔｉｃｅｓ．

２　 Ｃｒｙｓｔａｌ Ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ

Ｉｔ ｗａｓ ｓｕｐｐｏｓｅｄ ｔｈａｔ ｔｈｅｏｒｄｅｒ ｄｅｇｒｅｅ Ｓ， ｗａｓ ０，

０．５ ａｎｄ １． Ｓｐａｃｅ ｇｒｏｕｐ ｗａｓ Ｎｏ． １６６， Ｒ３ｍ， ａ ＝
２．９６３， ｃ ＝ １４．２５２， ｔｈｅ ａｔｏｍ ｐｏｓｉｔｉｏｎｓ［２４］ ａｒｅ ｓｈｏｗｎ ｉｎ
Ｔａｂｌｅ ２． Ｗｈｅｎ Ｓ ｗａｓ ０， Ｎｉ， Ｃｏ ａｎｄ Ｍｎ ｗｅｒｅ
ｒａｎｄｏｍｌｙ ｏｃｃｕｐｉｅｄ ｉｎ （０，０，１ ／ ２）， （１ ／ ３，２ ／ ３，７ ／ ６）
ａｎｄ （２ ／ ３，１ ／ ３，５ ／ ６）， ｗｈｏｓｅ ｏｃｃｕｐａｎｃｙ（ＳＯＦ） ｗｅｒｅ
１ ／ ３． Ｗｈｅｎ Ｓ ｗａｓ １， Ｎｉ， Ｃｏ ａｎｄ Ｍｎ ｗｅｒｅ ｏｒｄｅｒｌｙ
ｏｃｃｕｐｉｅｄ ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ ｉｎ （０，０，１ ／ ２）， （１ ／ ３，２ ／ ３，７ ／ ６）
ａｎｄ （２ ／ ３，１ ／ ３，５ ／ ６）， ｗｈｏｓｅ ＳＯＦ ｗｅｒｅ １．０． Ｗｈｅｎ Ｓ
ｗａｓ ０．５， ｉｔ ｂｅｃａｍｅ ｃｏｍｐｌｉｃａｔｅｄ． Ｎｉ， Ｃｏ ａｎｄ Ｍｎ ｗｅｒｅ
ｏｃｃｕｐｉｅｄ ｉｎ （０，０，１ ／ ２）， （１ ／ ３，２ ／ ３，７ ／ ６） ａｎｄ （２ ／ ３，
１ ／ ３，５ ／ ６） ｂｙ ｏｒｄｅｒ ｄｅｇｒｅｅ ｏｆ ０．５． Ａｔ ｔｈｅ ｓａｍｅ ｔｉｍｅ，
ｔｈｅｙ ｗｅｒｅ ｏｃｃｕｐｉｅｄ ｉｎ ３ｂ ｓｉｔｅ ｂｙ ＳＯＦ ＝ ０．５×０．３３３ ＝
１ ／ ６． Ｔｈｅ ｃｒｙｓｔａｌ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｍｏｄｅｌ ｗａｓ ｉｌｌｕｓｔｒａｔｅｄ ｉｎ
Ｆｉｇ．４．

Ｔａｂｌｅ ２　 Ｔｈｅ ａｔｏｍ ｐｏｓｉｔｉｏｎｓ ｉｎ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｏｒｄｅｒ ｄｅｇｒｅｅ

Ｓ Ｅｌｅｍｅｎｔ Ｚ Ｉｏｎ Ｗｙｃｋ ｘ ｙ ｚ ＳＯＦ Ｂ （Ｔｅｍｐ．）

Ｌｉ ３ Ｌｉ ３ａ ０ ０ ０ １．００ １．２３６

Ｎｉ ２８ Ｎｉ ３ｂ ０ ０ １ ／ ２ １ ／ ３ ０．４２９

０．０ Ｃｏ ２７ Ｃｏ ３ｂ ０ ０ １ ／ ２ １ ／ ３ ０．４２９

Ｍｎ ２５ Ｍｎ ３ｂ ０ ０ １ ／ ２ １ ／ ３ ０．４２９

Ｏ ８ Ｏ ６ｃ ０ ０ １ ／ ４ １．００ ０．６６３

Ｌｉ ３ Ｌｉ ３ａ ０ ０ ０ １．００ １．２３６

Ｎｉ ２８ Ｎｉ ０ ０ １ ／ ２ １ ／ ２ ０．４２９

Ｃｏ ２７ Ｃｏ １ ／ ３ ２ ／ ３ ７ ／ ６ １ ／ ２ ０．４２９

０．５ Ｍｎ ２５ Ｍｎ ２ ／ ３ １ ／ ３ ５ ／ ６ １ ／ ２ ０．４２９

Ｎｉ ２８ Ｎｉ ３ｂ ０ ０ １ ／ ２ １ ／ ６ ０．４２９

Ｃｏ ２７ Ｃｏ ３ｂ ０ ０ １ ／ ２ １ ／ ６ ０．４２９

Ｍｎ ２５ Ｍｎ ３ｂ ０ ０ １ ／ ２ １ ／ ６ ０．４２９

Ｏ ８ Ｏ ６ｃ ０ ０ １ ／ ４ １．００ ０．６６３

Ｌｉ ３ Ｌｉ ３ａ ０ ０ ０ １．００ １．２３６

Ｎｉ ２８ Ｎｉ ３ｂ ０ ０ ０．５０ １．００ ０．４２９

１．０ Ｃｏ ２７ Ｃｏ ３ｂ １ ／ ３ ２ ／ ３ ７ ／ ６ １．００ ０．４２９

Ｍｎ ２５ Ｍｎ ３ｂ ２ ／ ３ １ ／ ３ ５ ／ ６ １．００ ０．４２９

Ｏ ８ Ｏ ６ｃ ０ ０ １ ／ ４ １．００ ０．６６３

３　 Ｘ⁃ｒａｙ ａｎｄ Ｎｅｕｔｒｏｎ Ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ Ｐａｔｔｅｒｎ

Ｆｉｇｓ．５ ａｎｄ ６ ｓｈｏｗ ｔｈｅ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｐａｔｔｅｒｎｓ ｏｆ Ｘ⁃
ｒａｙ ａｎｄ ｎｅｕｔｒｏｎ ａｔ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ Ｓ， ａｎｄ ｔｈｅ ｓｐｅｃｉｆｉｃ ｄａｔａ ｉｓ
ｌｉｓｔｅｄ ｉｎ Ｔａｂｌｅ ３． Ａｓ ｗｅ ｃａｎ ｉｎｆｅｒ ｆｒｏｍ ｔｈｅ
ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎ ｄａｔａ， ｔｈｅｒｅ ａｒｅ ｏｂｖｉｏｕｓ ｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅ
ｂｅｔｗｅｅｎ ｔｈｅ ＸＲＤ ｐａｔｔｅｒｎ ａｎｄ ｎｅｕｔｒｏｎ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ

ｐａｔｔｅｒｎ． Ｔｈｒｅｅ ｓｔｒｅｎｇｔｈ ｌｉｎｅｓ ａｒｅ ｄｉｓｔｉｎｃｔ， ｔｈｅ ｆｉｒｓｔ
ｓｔｒｅｎｇｔｈ ｌｉｎｅ ｉｓ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ． Ｔｈｅ ｓｅｃｏｎｄ ｓｔｒｅｎｇｔｈ ｌｉｎｅｓ
ｄｅｃｒｅａｓｅ ｗｉｔｈ ｔｈｅ ｉｎｃｒｅａｓｅ ｏｆ Ｓ， ｂｕｔ ｔｈｅ ｔｈｉｒｄ ｌｉｎｅｓ ａｒｅ
ａｌｍｏｓｔ ｃｏｎｓｔａｎｔ． Ｔｈｉｓ ｉｓ ｂｅｃａｕｓｅ ｔｈａｔ ｔｈｅ ｓｃａｔｔｅｒｉｎｇ
ｆａｃｔｏｒｓ ｏｆ Ｎｉ， Ｃｏ， Ｍｎ ｈａｖｅ ｌｉｔｔｌｅ ｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅ ｆｏｒ Ｘ⁃ｒａｙ，
ｗｈｉｌｅ ｔｈｅ ｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅ ｆｏｒ ｎｅｕｔｒｏｎ ｉｓ ｍｕｃｈ ｌａｒｇｅｒ． Ｓｏ ｔｈｅ
ｐｒｏｂｌｅｍ ｏｆ ｏｒｄｅｒ ｏｃｃｕｐｙｉｎｇ ｐｏｓｉｔｉｏｎ ｏｆ ｎｅｉｇｈｂｏｒｉｎｇ
ａｔｏｍ ｉｓ ｏｆｔｅｎ ｓｔｕｄｉｅｄ ｂｙ ｎｅｕｔｒｏｎ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ［７］ ．

·０８·



Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｈａｒｂｉｎ Ｉｎｓｔｉｔｕｔｅ ｏｆ Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ （Ｎｅｗ Ｓｅｒｉｅｓ）， Ｖｏｌ．２５， Ｎｏ．６， ２０１８

0.334Ni+
0.333Co+

0.333Mn

0.334Ni+
0.333Co+

0.333Mn

(a)S=0 (b)S=1

Li Li

LiLi

Li

LiLi

Li

Li

LiLi

Li

Li

Li

Li

Li

Li

Ni
Ni

Ni

Li

Li

Li
Mn

Ni

Ni

Co

O

O

O

O
O

O

O
O

O

O
O

O

Ni

Ni

O
O

O

O

O
OO

O
O

O

O

O

Co

Ｆｉｇ．４　 Ｔｈｅ ｃｒｙｓｔａｌ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｍｏｄｅｌ ｏｆ Ｌｉ（Ｎｉ１ ／ ３Ｃｏ１ ／ ３Ｍｎ１ ／ ３）Ｏ２ ｗｈｅｎ Ｓ ｗａｓ ０ ａｎｄ １

20474

10237

0
10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70 75

S 0

10
1

01
5

00
9 01

8

11
3

PowderCell2.2

00
6

In
te
ns
ity

(c
ou
nt
)

2θ(?)

91499

45749

0
10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70 75

S 1

10
1

01
2

00
9 01

8

11
3

PowderCell2.2

10
4

00
6 01
5

In
te
ns
ity

(c
ou
nt
)

2θ(?)

29013

14507

0
10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70 75

S 0

10
1 10

4

00
9 01
8

11
3

PowderCell2.2

01
5

00
6

In
te
ns
ity

(c
ou
nt
)

2θ(?)

Ｆｉｇ．５　 ＸＲＤ ｐａｔｔｅｒｎｓ ｏｆ Ｌｉ（Ｎｉ１ ／ ３Ｃｏ１ ／ ３Ｍｎ１ ／ ３）Ｏ２ ａｔ Ｓ＝０， ０．５ ａｎｄ １ （λ＝１．５４０ ６ Å）
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Ｆｉｇ．６　 Ｎｅｕｔｒｏｎ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｐａｔｔｅｒｎｓ ｏｆ Ｌｉ（Ｎｉ１ ／ ３Ｃｏ１ ／ ３Ｍｎ１ ／ ３）Ｏ２ ａｔ Ｓ＝０， ０．５ ａｎｄ １ （λ＝１．５４０ ６ Å）

Ｔａｂｌｅ ３　 Ｒｅｌａｔｉｖｅ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｉｎｔｅｎｓｉｔｙ ｏｆ Ｘ⁃ｒａｙ ａｎｄ ｎｅｕｔｒｏｎ ａｔ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ Ｓ （λ＝１．５４０ ６ Å）

ｈｋｌ ｄ （Å） ２θ （°）

Ｒｅｌａｔｉｖｅ ｉｎｔｅｎｓｉｔｙ （％）

Ｓ ＝ ０

Ｘ⁃ｒａｙ Ｎｅｕｔｒｏｎ

Ｓ ＝ ０．５

Ｘ⁃ｒａｙ Ｎｅｕｔｒｏｎ

Ｓ ＝ １．０

Ｘ－ｒａｙ Ｎｅｕｔｒｏｎ

００３

１０１

００６

０１２

１０４

０１５

００９

１０７

０１８

１１０

１１３

４．７５０ ６７０

２．４４２ ７４０

２．３７５ ３３０

２．３４１ ７３０

２．０３５ １６０

１．８８７ ０７３

１．５８３ ５６０

１．５７３ ４８０

１．４４６ ７７０

１．４３１ ５００

１．３７０ ６３０

１８．６６３ ０

３６．７６３ ０

３７．８４５ ０

３８．４０９ ０

４４．４８１ ０

４８．６３２ ０

５８．２１３ ０

５８．６２２ ０

６４．３３９ ０

６５．１１０ ０

６８．１３８ ９

１００．００

５１．１４

５．６６

１６．３８

８４．８４

２１．４７

３．８９

１１．４０

２２．１８

２１．２０

１３．３２

２６．６９

２１．０４

２９．８２

８９．９０

１００．００

１２．３０

２．９４

８．７１

５１．９３

５０．９１

１３．３１

１００．００

５１．０８

６．９１

１９．９７

７３．８２

２１．４６

３．８９

１１．３９

１９．４８

１８．６４

１３．３２

２８．２９

２２．３１

２７．３９

７９．８３

１００．００

１３．０６

３．１２

９．２６

５１．９３

５０．９３

１４．１３

１００．００

５０．７８

１０．２１

２９．４１

５１．２４

２１．２４

２．８７

１１．３２

１３．９０

１３．３２

１３．２２

４２．４２

３３．６５

１１．９３

３４．７４

１００．００

１９．８０

４．７６

１４．１０

５２．０２

５１．０２

２１．６９

·２８·



Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｈａｒｂｉｎ Ｉｎｓｔｉｔｕｔｅ ｏｆ Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ （Ｎｅｗ Ｓｅｒｉｅｓ）， Ｖｏｌ．２５， Ｎｏ．６， ２０１８

４ 　 Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎ ｏｆ Ｎｉ， Ｃｏ， Ｍｎ Ｏｃｃｕｐｉｅｄ ｉｎ
Ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ Ｐｏｓｉｔｉｏｎｓ

Ｔｈｅ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｄａｔａ ｗａｓ ｌｉｓｔｅｄ ｉｎ Ｔａｂｌｅ ４ ｗｈｅｎ

Ｓ ＝ １ ａｎｄ Ｎｉ， Ｃｏ ａｎｄ Ｍｎ ｏｃｃｕｐｉｅｄ ｉｎ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ
ｐｏｓｉｔｉｏｎ． Ｉｔ ｉｓ ｋｎｏｗｎ ｆｒｏｍ ｔｈｅ ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎ ｔｈａｔ
ｔｈｒｅｅ ｓｔｒｅｎｇｔｈ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ａｎｄ ｒｅｌａｔｉｖｅ ｉｎｔｅｎｓｉｔｉｅｓ
ａｒｅ ｔｈｅ ｓａｍｅ ａｎｄ ｔｈｅｉｒ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ａｍｐｌｉｔｕｄｅｓ ａｒｅ
ｓｉｍｉｌａｒ．

Ｔａｂｌｅ ４　 Ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｄａｔａ ｗｈｅｎ Ｎｉ， Ｃｏ ａｎｄ Ｍｎ ｏｃｃｕｐｙ ｉｎ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｐｏｓｉｔｉｏｎｓ （λ＝１．５４０ ６ Å）

ｈｋｌ ｄ （Å） ２θ （°）

Ｎｉ ０ ０ １ ／ ２
Ｃｏ １ ／ ３ ２ ／ ３ ７ ／ ６
Ｍｎ ２ ／ ３ １ ／ ３ ５ ／ ６

Ｉ． ／ Ｉ０ （％） ｜ Ｆ（ｈｋｌ） ｜

Ｃｏ ０ ０ １ ／ ２
Ｍｎ １ ／ ３ ２ ／ ３ ７ ／ ６
Ｎｉ ２ ／ ３ １ ／ ３ ５ ／ ６

Ｉ． ／ Ｉ０ （％） ｜ Ｆ（ｈｋｌ） ｜

Ｍｎ ０ ０ １ ／ ２
Ｎｉ １ ／ ３ ２ ／ ３ ７ ／ ６
Ｏ ２ ／ ３ １ ／ ３ ５ ／ ６

Ｉ． ／ Ｉ０ （％） ｜ Ｆ（ｈｋｌ） ｜

００３

１０１

００６

０１２

１０４

０１５

００９

１０７

０１８

１１０

１１３

４．７５０ ６７

２．４４２ ７４

２．３７５ ３３

２．３４１ ７３

２．０３５ １６

１．８７０ ７３

１．５８３ ５６

１．５７３ ４８

１．４４６ ７７

１．４３１ ５０

１．３７０ ６３

１８．６６３

３６．８９３

３７．８４５

３８．５３６

４４．５９２

４８．７３５

５８．２１３

５８．７１３

６４．４２５

６５．３６６

６８．６４０

１００．００

５８．２５

１１．８０

３２．８５

５６．４４

２７．１５

５．３３

１０．４５

１４．９４

１４．８１

１３．６５

１３１．９４

１１９．２２

９５．９４

９３．９６

１４５．０９

１１１．３２

１０４．７６

８５．３８

１１３．２０

１１４．１８

８１．６２

１００．００

５７．９３

１１．４２

３１．７６

５７．３９

２６．９７

５．２９

１０．１３

１５．０４

１４．９３

１３．２９

１２５．５５

１１３．１２

８９．８８

８７．９１

１３９．２２

１０５．５８

９９．３７

８０．００

１０８．０６

１０９．０６

７５．６５

１００．００

５８．４６

１１．９８

３３．４１

５６．０６

２７．２７

５．３５

１０．６２

１４．９３

１４．７９

１３．８６

１３５．１３

１２２．３１

９９．０２

９７．０４

１４８．０９

１１４．２７

１０７．５７

８８．１８

１１５．９０

１１５．８６

８４．２４

５　 Ａｎｏｍａｌｏｕｓ Ｘ⁃ｒａｙ Ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ Ｐａｔｔｅｒｎ

Ｔｈｅ ａｎｏｍａｌｏｕｓ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｉｓ ａ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ
ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔ ｏｎｅ ｕｓｉｎｇ ｔｈｅ ｒａｄｉａｔｉｏｎ ｏｆ ｓｏｍｅ ｅｌｅｍｅｎｔ’ ｓ
ａｂｓｏｒｂｉｎｇ ｗａｖｅｌｅｎｇｔｈ ａｓ ｉｎｃｉｄｅｎｔ ｒａｙ， ｃａｌｌｅｄ ａｓ ｔｈｅ
ａｎｏｍａｌｏｕｓ ｓｃａｔｔｅｒｉｎｇ ｏｒ ａｎｏｍａｌｏｕｓ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ， ｗｈｉｃｈ
ｉｓ ａｌｓｏ ｃａｌｌｅｄ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｏｆ ｃｈｏｏｓｉｎｇ ｅｌｅｍｅｎｔｓ．

Ｗｈｅｎ ｔｈｅｒｅ ｉｓ ａｎｏｍａｌｏｕｓ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ， ｔｈｅ ｔｏｔａｌ
ａｔｏｍｉｃ ｓｃａｔｔｅｒｉｎｇ ｆａｃｔｏｒ ｉｓ ｇｉｖｅｎ ｂｙ：

ｆ（Ｓ，λ） ＝ ｆ０（Ｓ） ＋ ｆ ′
（Ｓ，λ） ＋ ｉｆ ″

（Ｓ，λ） （１）

ｗｈｅｒｅ ｆ ′ ａｎｄ ｆ ″ ａｒｅ ｔｈｅ ｒｅａｌ ａｎｄ ｉｍａｇｉｎａｒｙ ｐａｒｔｓ ｏｆ
ａｎｏｍａｌｏｕｓ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｃｏｒｒｅｃｔｉｏｎ， ｆ ′ ａｎｄ ｆ０ ｈａｖｅ ｔｈｅ
ｏｐｐｏｓｉｔｅ ｐｈａｓｅｓ， ｔｈｅ ｐｈａｓｅ ｏｆ ｆ ″ ｉｓ ９０°． Ａｎｄ ｆ ｉｓ：

ｆ ＝ ｆ０ ＋ ｆ ′( ) ２ ＋ ｆ ″( ) ２ （２ａ）

　 　 Ｔｈｅ ａｐｐｒｏｘｉｍａｔｅ ｆｏｒｍ ｉｓ：

ｆ ＝ ｆ０ ＋ ｆ ′ ＋ １
２

ｆ ″( ) ２

ｆ０ ＋ ｆ ′
（２ｂ）

　 　 Ｔｈｅ ｅｆｆｅｃｔｓ ｏｆ ａｎｏｍａｌｏｕｓ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｏｎ ｔｏｔａｌ

ｓｃａｔｔｅｒｉｎｇ ｆａｃｔｏｒ ａｒｅ ａｓ ｆｏｌｌｏｗｓ：
１） Ａｎｏｍａｌｏｕｓ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｃａｎ ｂｅ ｉｇｎｏｒｅｄ ｗｈｅｎ

ｔｈｅ ｉｎｃｉｄｅｎｔ ｒａｙ’ ｓ ｗａｖｅｌｅｎｇｔｈ ｉｓ ｆａｒ ｆｒｏｍ ａｂｓｏｒｂｉｎｇ
ｌｉｍｉｔ；

２ ） Ｎｅａｒ ｔｈｅ ａｂｓｏｒｐｔｉｏｎ ｌｉｍｉｔ， ａｎｏｍａｌｏｕｓ
ｓｃａｔｔｅｒｉｎｇ ｃｏｒｒｅｃｔｉｏｎ ｉｓ ｑｕｉｔｅ ｌａｒｇｅ ａｎｄ ｉｎｃｒｅａｓｅｓ ｗｉｔｈ
ｔｈｅ ｓｃａｔｔｅｒｉｎｇ ａｎｇｌｅ；

３） Ｗｈｅｎ ｔｈｅ ｉｎｃｉｄｅｎｔ ｒａｙ’ ｓ ｗａｖｅｌｅｎｇｔｈ ｉｓ ｅｑｕａｌ
ｔｏ ａｂｓｏｒｐｔｉｏｎ ｌｉｍｉｔ， ａｎｏｍａｌｏｕｓ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｃａｎ ｐｌａｙ ａ
ｄｏｍｉｎａｎｔ ｐｏｓｉｔｉｏｎ ａｔ ｈｉｇｈ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ａｎｇｌｅｓ；

４） Ａｎｏｍａｌｏｕｓ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｃｏｒｒｅｃｔｉｏｎ ｉｓ ｒｅｌａｔｅｄ ｔｏ
ｔｈｅ ａｔｏｍ ｎｕｍｂｅｒ ｏｆ ｔｈｅ ｓｃａｔｔｅｒｅｄ ｄｕｅ ｔｏ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ
ｅｌｅｍｅｎｔ ｈａｓ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ａｂｓｏｒｂｉｎｇ ｌｉｍｉｔ．

Ｓｏ ｗｅ ｃａｎ ｓｔｕｄｙ ｔｈｅ ｌｏｎｇ ｒａｎｇｅ ｏｒｄｅｒ ｏｆ
ｎｅｉｇｈｂｏｒｉｎｇ ａｔｏｍｓ ｂｙ ａｎｏｍａｌｏｕｓ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｉｎ
ｐｒｉｎｃｉｐｌｅ． Ａｓ ｓｅｅｎ ｆｒｏｍ Ｔａｂｌｅ ５， ｔｈｅ ｐｏｓｉｔｉｏｎ ｏｆ
ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｌｉｎｅｓ ｉｎｃｒｅａｓｅｓ ｗｉｔｈ ｔｈｅ ｗａｖｅｌｅｎｇｔｈ ａｎｄ
ｍｏｖｅｓ ｔｏ ｔｈｅ ｈｉｇｈ ａｎｇｌｅ， ｗｈｉｌｅ ｔｈｅ ｒｅｌａｔｉｖｅ ｉｎｔｅｎｓｉｔｙ
ｈａｓ ｎｏ ｃｈａｎｇｅ． Ｉｔ ｓｅｅｍｓ ｔｈａｔ ａｎｏｍａｌｏｕｓ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｈａｓ
ｎｏ ｅｆｆｅｃｔ， ｂｕｔ ａｃｔｕａｌｌｙ ｐｏｓｓｉｂｌｅ ｃａｕｓｅ ｉｓ ｔｈａｔ
Ｐｏｗｄｅｒｃｅｌｌ ｃｏｕｌｄ ｎｏｔ ｃａｒｒｙ ｏｕｔ ｔｈｅ ｃｏｒｒｅｃｔｉｏｎ ｏｆ ｔｈｅ
ａｎｏｍａｌｏｕｓ ｓｃａｔｔｅｒｉｎｇ．

·３８·



Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｈａｒｂｉｎ Ｉｎｓｔｉｔｕｔｅ ｏｆ Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ （Ｎｅｗ Ｓｅｒｉｅｓ）， Ｖｏｌ．２５， Ｎｏ．６， ２０１８

Ｔａｂｌｅ ５　 Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎ ｏｆ ａｎｏｍａｌｏｕｓ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｄａｔａ ａｔ Ｓ＝１

ｈｋｌ ｄ （Å）

２ θ （°）

Ｎｉ ａｂｓｏｒｂｉｎｇ
ｌｉｍｉｔ ｉｓ １．４８８ ０１

ＣｕＫα ｒａｄｉａｔｉｏｎ
ｉｓ １．５４０ ５６

Ｃｏ ａｂｓｏｒｂｉｎｇ
ｌｉｍｉｔ ｉｓ１．６０８ ２

Ｍｎ ａｂｓｏｒｂｉｎｇ
ｌｉｍｉｔ ｉｓ １．８９６ ４

Ｒｅｌａｔｉｖｅ ｉｎｔｅｎｓｉｔｙ （％）

Ｎｉ ａｂｓｏｒｂｉｎｇ
ｌｉｍｉｔ ｉｓ １．４８８ １

ＣｕＫα ｒａｄｉａｔｉｏｎ
ｉｓ １．５４０ ５６

Ｃｏ ａｂｓｏｒｂｉｎｇ
ｌｉｍｉｔ ｉｓ １．６０８ ２

Ｍｎ ａｂｓｏｒｂｉｎｇ
ｌｉｍｉｔ ｉｓ １．８９６ ４

００３

１０１

００６

０１２

１０４

０１５

００９

１０７

０１８

１１０

１１３

４．７５０ ６７

２．４４２ ７４

２．３７５ ３３

２．３４１ ７３

２．０３５ １６

１．８７０ ７３

１．５８３ ５６

１．５７３ ４８

１．４４６ ７７

１．４３１ ５０

１．３７０ ６３

１８．０２１

３５．５９２

３６．５０８

３７．１７１

４２．９９４

４６．９７１

５６．０４９

５６．５２７

６１．９８０

６２．８７７

６５．９９３

１８．６６３

３６．８９３

３７．８４５

３８．５３６

４４．５９２

４８．７３５

５８．２１３

５８．７１３

６４．４２５

６５．３６６

６８．６４０

１９．４８９

３８．５７３

３９．５７２

４０．２９５

４６．６６０

５１．０２１

６１．０３０

６１．５５９

６７．６１８

６８．６２０

７２．１０６

２３．０２７

４５．８４６

４７．０５５

４７．９３１

５５．６８２

６１．０４６

７３．５６６

７４．２３８

８２．０１９

８３．３２１

８７．９０１

１００．００

５１．１２

１０．２８

２９．６３

５１．７６

２１．５８

３．９２

１１．４８

１４．０８

１３．４９

１３．３６

１００．００

５０．７８

１０．２１

２９．４１

５１．２４

２１．２４

３．８７

１１．３２

１３．９０

１３．３２

１３．２２

１００．００

５０．３３

１０．１１

２９．１２

５０．５８

２１．０１

３．８０

１１．１３

１３．７１

１３．１４

１３．０９

１００．００

４８．３５

９．６９

２７．８７

４７．８４

１９．７９

３．６４

１０．６７

１３．６５

１３．１８

１３．６２

６　 Ｉｎｆｌｕｅｎｃｅ ｏｆ Ｏｒｄｅｒ Ｄｅｇｒｅｅ ｏｎ Ｉｎｔｅｎｓｉｔｙ ｏｆ
Ｍａｔｒｉｘ Ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ

Ｔｈｅ ａｎａｌｙｓｉｓ ｓｈｏｗｓ ｔｈａｔ ｔｈｅ ｏｒｄｅｒ ｏｆ Ｎｉ， Ｃｏ ａｎｄ
Ｍｎ ｉｎ ｔｈｅ ３ｂ ｐｏｓｉｔｉｏｎ ｈａｓ ｌｉｔｔｌｅ ｅｆｆｅｃｔ ｏｎ ｔｈｅ ｍａｔｒｉｘ
ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｒｅｌａｔｉｖｅ ｉｎｔｅｎｓｉｔｙ ｆｏｒ ｂｏｔｈ ｔｈｅ ｃｏｎｖｅｎｔｉｏｎａｌ
ａｎｄ ａｎｏｍａｌｏｕｓ Ｘ⁃ｒａｙ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ．

Ｕｎｄｅｒ ｓｙｍｍｅｔｒｉｃ Ｂｒａｇｇ ｒｅｆｌｅｃｔｉｏｎ ｇｅｏｍｅｔｒｙ
ｃｏｎｄｉｔｉｏｎ ｉｎ ｔｈｅ Ｘ⁃ｒａｙ ｐｏｗｄｅｒ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ， ｔｈｅ ｒｅｌａｔｉｖｅ
ｉｎｔｅｇｒａｌ ｉｎｔｅｎｓｉｔｙ ｆｏｒ ｓｉｎｇｌｅ⁃ｐｈａｓｅ ｃａｎ ｂｅ ｅｘｐｒｅｓｓｅｄ ａｓ
ｆｏｌｌｏｗｓ：

Ｉｈｋｌ ＝ Ｐｈｋｌ Ｆｈｋｌ
２ １ ＋ ｃｏｓ２２θｈｋｌ

ｓｉｎ２θｈｋｌｃｏｓθｈｋｌ

（３）

ｗｈｅｒｅ Ｐｈｋｌ ｉｓ ｔｈｅ ｍｕｌｔｉｐｌｉｃｉｔｙ ｆａｃｔｏｒ ｏｆ ｃｒｙｓｔａｌ ｐｌａｎｅ
（ｈｋｌ）， Ｆｈｋｌ ｉｓ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｆａｃｔｏｒ， ｔｈｅ ｌａｓｔ ｉｓ ａｎｇｌｅ ｆａｃｔｏｒ．
Ｔｈｅ ｆｏｒｍｕｌａ ｏｆ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｆａｃｔｏｒ ｉｓ：

Ｆｈｋｌ ＝ ∑
ｎ

ｊ ＝ １
ｆ ｊｅ２πｉ（ｈｘ ｊ

＋ｋｙ ｊ＋ｌｚ ｊ） ＝ ∑
ｎ

ｊ ＝ １
ｆ ｊ［ｃｏｓ２π（ｈｘｊ ＋ ｋｙｊ ＋

ｌｚｊ） ＋ ｉｓｉｎ２π（ｈｘｊ ＋ ｋｙｊ ＋ ｌｚｊ）］ （４）
ｗｈｅｒｅ ｆ ｊ ｉｓ ｔｈｅ ｓｃａｔｔｅｒｉｎｇ ｆａｃｔｏｒ ｏｆ ｊ ａｔｏｍ． ｘ ｊ， ｙ ｊ， ｚ ｊ ｉｓ
ｔｈｅ ｃｏｏｒｄｉｎａｔｅ ｏｆ ｊ ａｔｏｍ． Ｓｕｍｍａｔｉｏｎ ｉｓ ｆｏｒ ａｌｌ ａｔｏｍｓ ｉｎ
ｓｉｎｇｌｅ ｃｅｌｌ． Ｓｐｅｃｉｆｉｃａｌｌｙ ｆｏｒ Ｌｉ（Ｎｉ１ ／ ３Ｃｏ１ ／ ３Ｍｎ１ ／ ３）Ｏ２，
ｔｈｅｙ ｃｏｎｔａｉｎ ３ Ｌｉ ａｔｏｍｓ， ３ ｔｒａｎｓｉｔｉｏｎ ｍｅｔａｌ ａｔｏｍｓ ａｎｄ
６ ｏｘｙｇｅｎ ａｔｏｍｓ． Ｔｈｅ ｐｏｓｉｔｉｏｎ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｏｆ ｍａｉｎ
ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｌｉｎｅｓ ａｒｅ ｌｉｓｔｅｄ ｉｎ Ｔａｂｌｅ ６．
　 　 Ｓｕｐｐｏｓｅ ｆ３ａ， ｆ３ｂ， ｆ６ｃ ａｒｅ ｔｈｅ ａｔｏｍ ｓｃａｔｔｅｒｉｎｇ ｆａｃｔｏｒ
ｏｆ ａｔｏｍｓ ｏｎ ３ａ， ３ｂ ａｎｄ ６ｃ ｐｏｓｉｔｉｏｎ， ｔｈｅｎ ｗｅ ｇｅｔ ｔｈｅ
ｆｏｌｌｏｗｉｎｇ ｆｏｒｍｕｌａ ｆｏｒ Ｌｉ（Ｎｉ１ ／ ３Ｃｏ１ ／ ３Ｍｎ１ ／ ３）Ｏ２：

ｆ３ａ ＝ ｆ（３ａ）１ ＋ ｆ（３ａ）２ ＋ ｆ（３ａ）３ ＝ ３ｆＬｉ
ｆ６ｃ ＝ ｆ（６ｃ）１ ＋ ｆ（６ｃ）２ ＋ …… ＋ ｆ（３ｃ）６ ＝ ６ｆｏ{ （５）

ｆ３ｂ ｉｓ ｃｏｍｐｌｉｃａｔｅｄ， ｗｈｅｎ Ｓ ＝ ０，

ｆ３ｂ ＝
１
３
（ ｆＮｉ ＋ ｆＣｏ ＋ ｆＭｎ） × ３ （６）

ｗｈｅｎ Ｓ ＝ １
ｆ３ｂ ＝ ｆＮｉ ＋ ｆＣｏ ＋ ｆＭｎ （７）

ｗｈｅｎ ０ ＜ Ｓ ＜ １
ｆ３ｂ ＝ Ｓ × （ ｆＮｉ ＋ ｆＣｏ ＋ ｆＭｎ） ＋

（１ － Ｓ） × １
３
（ ｆＮｉ ＋ ｆＣｏ ＋Ｍｎ） × ３ （８）

　 　 Ｅｑ．（８） ｓｈｏｗｓ ｔｈａｔ， ｗｈｅｎ ０ ＜ Ｓ ＜ １， ａｔｏｍｉｃ
ｓｃａｔｔｅｒｉｎｇ ｆａｃｔｏｒ ｏｆ ３ｂ ｐｏｓｉｔｉｏｎ ｉｎｃｌｕｄｅｓ ｔｗｏ ｐａｒｔｓ． Ｔｈｅ
ｆｉｒｓｔ ｉｔｅｍ ｄｅｓｃｒｉｂｅｓ ｔｈｅ ｏｒｄｅｒｌｙ ｏｃｃｕｐｙｉｎｇ ｐａｒｔ， ｗｈｉｌｅ
ｔｈｅ ｓｅｃｏｎｄ ｉｔｅｍ ｄｅｓｃｒｉｂｅｓ ｃｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｏｆ ｒａｎｄｏｍｌｙ
ｏｃｃｕｐｉｅｄ ａｔｏｍｓ ｒｅｍａｉｎｉｎｇ ａｆｔｅｒ ｏｒｄｅｒｌｙ ｏｃｃｕｐｙｉｎｇ． ｆＬｉ，
ｆＮｉ， ｆＣｏ， ｆＭｎ， ｆｏ ａｒｅ ｔｈｅ ｓｃａｔｔｅｒｉｎｇ ｆａｃｔｏｒ ｏｆ Ｌｉ， Ｎｉ，
Ｃｏ， Ｍｎ ａｎｄ Ｏ ａｔｏｍｓ ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ． Ｔｈｅｙ ａｒｅ ａｌｌ ｔｈｅ
ｆｕｎｃｔｉｏｎｓ ｏｆ （ｓｉｎθ） ／ λ ａｎｄ ｄｅｃｒｅａｓｅ ｗｉｔｈ （ｓｉｎθ） ／ λ
ｉｎｃｒｅａｓｉｎｇ． Ｆｏｒ ｔｈｅ ｓａｍｅ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｐａｔｔｅｒｎ， λ ｉｓ
ｃｏｎｓｔａｎｔ， ｗｈｉｃｈ ｍｅａｎｓ ａｔｏｍ ｓｃａｔｔｅｒｉｎｇ ｆａｃｔｏｒ
ｄｅｃｒｅａｓｅｓ ｗｉｔｈ ２θ ｉｎｃｒｅａｓｉｎｇ．

Ｓｉｍｉｌａｒｌｙ，ｔｈｅ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ａｎｇｌｅ ｆａｃｔｏｒ （１ ＋ ｃｏｓ２２θｈｋｌ） ／
（ ｓｉｎ２θｈｋｌｃｏｓ θｈｋｌ） ｄｅｃｒｅａｓｅｓ ｗｉｔｈ ２θ ｉｎｃｒｅａｓｉｎｇ． Ｔｈｅ
ｓｐｅｃｉｆｉｃ ｖａｌｕｅｓ ｃａｎ ｂｅ ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ ｏｒ ｏｂｔａｉｎｅｄ ｆｒｏｍ
ｐｒｏｆｅｓｓｉｏｎａｌ ｂｏｏｋｓ．
　 　 Ｔｈｕｓ，ｍａｉｎ ｃｈａｒａｃｔｅｒｓ ｏｆ ｅａｃｈ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｌｉｎｅｓ ｏｆ
Ｌｉ （ Ｎｉ１ ／ ３ Ｃｏ１ ／ ３ Ｍｎ１ ／ ３ ） Ｏ２ ｃａｎ ｂｅ ｓｕｍｍａｒｉｚｅｄ ａｓ
ｆｏｌｌｏｗｓ：

（１）Ｃｏｎｓｉｄｅｒｉｎｇ ｔｈｅ ｃｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｏｆ ｏｘｙｇｅｎ ｏｎ ６ｃ
ｐｏｓｉｔｉｏｎ ｔｏ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｉｎｔｅｎｓｉｔｙ， ｉｔ ｃａｎ ｂｅ ｄｉｖｉｄｅｄ ｉｎｔｏ：

Ｎｏ ｃｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎ： ００３，１０１，０１５，００９，１０７，０１８，１１３；
Ｔｈｅ ａｄｄｉｔｉｏｎ： １０４， １１０；
Ｔｈｅ ｓｕｂｔｒａｃｔｉｏｎ： ００６， ０１２．

·４８·



Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｈａｒｂｉｎ Ｉｎｓｔｉｔｕｔｅ ｏｆ Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ （Ｎｅｗ Ｓｅｒｉｅｓ）， Ｖｏｌ．２５， Ｎｏ．６， ２０１８

Ｔａｂｌｅ ６　 Ａｔｏｍ ｐｏｓｉｔｉｏｎ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｏｆ Ｒ３ｍ（Ｎｏ．１６６）

Ｐｏｓｉｔｉｏｎ Ａｔｏｍ ｃｏｏｒｄｉｎａｔｅ

Ｐｏｓｉｔｉｏｎ⁃ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｃｏｓ２π（ｈｘ ｊ ＋ ｋｙ ｊ ＋ ｌｚｊ） ＋ ｉｓｉｎ２π（ｈｘ ｊ ＋ ｋｙ ｊ ＋ ｌｚｊ）

００３ １０１ ００６ ０１２ １０４ ０１５ ００９ １０７ ０１８ １１０ １１３

１００ ４０ １２ １５ ９５ １８ ９ ２０ ２５ ２５ １３

０　 ０　 ０ ＋１ ＋１ ＋１ ＋１ ＋１ ＋１ ＋１ ＋１ ＋１ ＋１ ＋１

３ａ
２ ／ ３ １ ／ ３ １ ／ ３ ＋１ ＋１ ＋１ ＋１ ＋１ ＋１ ＋１ ＋１ ＋１ ＋１ ＋１

１ ／ ３ ２ ／ ３ ２ ／ ３ ＋１ ＋１ ＋１ ＋１ ＋１ ＋１ ＋１ ＋１ ＋１ ＋１ ＋１

∑ ＋３ ＋３ ＋３ ＋３ ＋３ ＋３ ＋３ ＋３ ＋３ ＋３ ＋３

０　 ０　 １ ／ ２ －１ －１ ＋１ ＋１ ＋１ －１ －１ －１ ＋１ ＋１ －１

３ｂ
２ ／ ３ １ ／ ３ ５ ／ ６ －１ －１ ＋１ ＋１ ＋１ －１ －１ －１ ＋１ ＋１ －１

１ ／ ３ ２ ／ ３ ７ ／ ６ －１ －１ ＋１ ＋１ ＋１ －１ －１ －１ ＋１ ＋１ －１

∑ －３ －３ ＋３ ＋３ ＋３ －３ －３ －３ ＋３ ＋３ －３

０　 ０　 １ ／ ４ －ｉ ＋ｉ －１ －１ ＋１ －ｉ －ｉ ＋ｉ －ｉ ＋１ －ｉ

２ ／ ３ １ ／ ３ ７ ／ １２ －ｉ ＋ｉ －１ －１ ＋１ －ｉ －ｉ ＋ｉ －ｉ ＋１ －ｉ

＋ ／ ３ ２ ／ ３ １１ ／ １２ －ｉ ＋ｉ －１ －１ ＋１ －ｉ －ｉ ＋ｉ －ｉ ＋１ －ｉ

６ｃ ０＋ ０－１ ／ ４ ＋ｉ －ｉ －１ －１ ＋１ ＋ｉ ＋ｉ －ｉ ＋ｉ ＋１ ＋ｉ

２ ／ ３ １ ／ ３ １ ／ １２ ＋ｉ －ｉ －１ －１ ＋１ ＋ｉ ＋ｉ －ｉ ＋ｉ ＋１ ＋ｉ

１ ／ ３ ２ ／ ３ ５ ／ １２ ＋ｉ －ｉ －１ －１ ＋１ ＋ｉ ＋ｉ －ｉ ＋ｉ ＋１ ＋ｉ

∑ ０ ０ －６ －６ ＋６ ０ ０ ０ ０ ＋６ ０

Ｃｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｏｆ ３ａ ａｎｄ ３ｂ － － ＋ ＋ ＋ － － － ＋ ＋ －

　 　 （２）Ｃｏｎｓｉｄｅｒｉｎｇ ｔｈｅ ｃｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｏｆ ａｔｏｍｓ ｏｎ ３ａ
ａｎｄ ３ｂ， ｉｔ ｃａｎ ｂｅ ｄｉｖｉｄｅｄ ｉｎｔｏ：

Ｔｈｅ ａｄｄｉｔｉｏｎ： ００６， ０１２， １０４， １１０， ０１８；
Ｔｈｅ ｓｕｂｔｒａｃｔｉｏｎ： ００３， １０１， ０１５， ００９， １０７， １１３．

　 　 （３）Ｔｈｅ“ａｄｄｉｔｉｏｎ” ａｎｄ “ｓｕｂｔｒａｃｔｉｏｎ” ｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐ
ｒｅｖｅａｌｓ ａ ｖｅｒｙ ｉｍｐｏｒｔａｎｔ ｒｕｌｅ． Ｔａｋｅ ００３， １０１ ａｎｄ １０４
ａｓ ｅｘａｍｐｌｅｓ， Ｆｈｋｌ ｉｓ ：
Ｆ００３ ＝ ３ ｆ ００３

Ｌｉ － Ｓ × （ｆ ００３
Ｎｉ ＋ ｆ ００３

Ｃｏ ＋ ｆ ００３
Ｍｎ） － （１ － Ｓ） ×

　 　 　 １
３
（ ｆ ００３

Ｎｉ ＋ ｆ ００３
Ｃｏ ＋ ｆ ００３

Ｍｎ ） × ３

Ｆ１０１ ＝ ３ ｆ １０１
Ｌｉ － Ｓ × （ ｆ １０１

Ｎｉ ＋ ｆ １０１
Ｃｏ ＋ ｆ １０１

Ｍｎ ） － （１ － Ｓ） ×

　 　 　 １
３
（ ｆ １０１

Ｎｉ ＋ ｆ １０１
Ｃｏ ＋ ｆ １０１

Ｍｎ ） × ３

Ｆ１０４ ＝ ３ ｆ １０４
Ｌｉ ＋ Ｓ × （ ｆ １０４

Ｎｉ ＋ ｆ １０４
Ｃｏ ＋ ｆ １０４

Ｍｎ ） ＋ （１ － Ｓ） ×

　 　 　 １
３
（ ｆ １０４

Ｎｉ ＋ ｆ １０４
Ｃｏ ＋ ｆ １０４

Ｍｎ ） × ３ ＋ ６ ｆ １０４
Ｏ

ì

î

í

ï
ï
ï
ï
ï
ïï

ï
ï
ï
ï
ï
ï

（９）

Ｔｈｅ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｌｉｎｅ １０４ ｉｓ ｓｔｒｏｎｇｅｒ ｔｈａｎ １０１． Ｔｈｅ
ｆｉｒｓｔ ｐａｒｔ ｉｎ ｔｈｅ ｆｏｒｍｕｌａ ｉｓ ｔｈｅ ｃｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｏｆ Ｌｉ
ａｔｏｍｓ； ｔｈｅ ｓｅｃｏｎｄ ｐａｒｔ ｉｓ ｔｈｅ ｃｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｏｆ ｏｒｄｅｒｌｙ
Ｎｉ， Ｃｏ，Ｍｎ ｏｎ ３ｂ； ｔｈｅ ｔｈｉｒｄ ｐａｒｔ ｉｓ ｔｈｅ ｃｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｏｆ
ｒａｎｄｏｍｌｙ Ｎｉ， Ｃｏ， Ｍｎ ｏｎ ３ｂ； ｔｈｅ ｆｏｕｒｔｈ ｐａｒｔ ｉｓ ｔｈｅ
ｃｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｏｆ ｏｘｙｇｅｎ ｏｎ ６ｃ． Ｉｔ ｃａｎ ｂｅ ｉｎｆｅｒｒｅｄ ｆｒｏｍ
Ｅｑ．（９） ｔｈａｔ ｔｈｅ ｃｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｏｆ ３ａ ａｎｄ ３ｂ ｔｏ ００３ ａｎｄ
１０１ ｉｓ ｓｕｂｔｒａｃｔｉｏｎ， ｆｏｒ ｂｏｔｈ ００３ ａｎｄ １０１ ｏｘｙｇｅｎ ｈａｖｅ
ｎｏｔ ｃｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎ． Ｗｈｉｌｅ ｃｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｏｆ ３ａ ａｎｄ ３ｂ ｔｏ
１０４ ｉｓ ａｄｄｉｔｉｏｎ．

Ｗｉｔｈ Ｓ ＝ ０， ０．２， ０．４， ０．６， ０．８， １．０， ｔｈｅ ｒｅｌａｔｉｖｅ
ｉｎｔｅｎｓｉｔｙ ｏｆ ｔｈｅ ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ ｒｅｓｕｌｔｓ （ａｓ ｓｈｏｗｎ ｉｎ Ｔａｂｌｅ
８） ａｎｄ ａｎａｌｙｓｉｓ ｒｅｓｕｌｔｓ ｓｈｏｗ ｔｈａｔ ｔｈｅｒｅ ｉｓ ｎｏ ｉｎｆｌｕｅｎｃｅ
ｏｆ ｏｒｄｅｒ ｄｅｇｒｅｅ ｏｎ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｉｎｔｅｎｓｉｔｙ ｍａｔｒｉｘ ｌｉｎｅｓ． Ｉｎ
ｏｔｈｅｒ ｗｏｒｄｓ， ｔｈｅ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｉｎｔｅｎｓｉｔｙ ｏｆ ｍａｔｒｉｘ ｌｉｎｅｓ
ｈａｓ ｎｏ ｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐ ｗｉｔｈ ｏｒｄｅｒ ａｎｄ ｄｉｓｏｒｄｅｒ ｉｎ ｔｈｅ ３ｂ
ｓｉｔｅ． Ｔｈｅｒｅｆｏｒｅ ｔｈｅ ｏｒｄｅｒ ｄｅｇｒｅｅ， Ｓ， ｃａｎｎｏｔ ｂｅ ｓｏｌｖｅｄ
ｆｒｏｍ ｔｈｅ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｄａｔａ ｏｆ ｍａｔｒｉｘ ｌｉｎｅｓ．

·５８·



Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｈａｒｂｉｎ Ｉｎｓｔｉｔｕｔｅ ｏｆ Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ （Ｎｅｗ Ｓｅｒｉｅｓ）， Ｖｏｌ．２５， Ｎｏ．６， ２０１８

７　 Ｉｎｆｌｕｅｎｃｅ ｏｆ Ｏｒｄｅｒ Ｄｅｇｒｅｅ ｏｎ Ｉｎｔｅｎｓｉｔｙ ｏｆ
Ｓｕｐｅｒ⁃ｌａｔｔｉｃｅ Ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ Ｌｉｎｅ

Ｉｔ ｉｓ ｋｎｏｗｎ ｆｒｏｍ ｔｈｅ ａｂｏｖｅ ｒｅｓｅａｒｃｈ ｔｈａｔ ｔｈｅ
ｏｒｄｅｒｉｎｇ ｏｎ ３ｂ ｐｏｓｉｔｉｏｎｓ ｄｏｅｓ ｎｏｔ ｓｈｏｗ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ
ｌｉｎｅｓ ｏｆ ｓｕｐｅｒ⁃ｌａｔｔｉｃｅ ｆｏｒ Ｌｉ（Ｎｉ１ ／ ３Ｃｏ１ ／ ３Ｍｎ１ ／ ３）Ｏ２

ｂｅｌｏｎｇ ｔｏ ｔｈｅ Ｎｏ．１６６ ｓｐａｃｅ ｇｒｏｕｐ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ． Ｉｎ ｏｒｄｅｒ
ｔｏ ｐｒｏｖｅ ｗｈｅｔｈｅｒ ｉｔ ｉｓ ｒｉｇｈｔ， ｔｈｅ ａｕｔｈｏｒ ｈａｓ ｍａｄｅ ａ
ｓｉｍｕｌａｔｅｄ ｓｔｕｄｙ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｐａｔｔｅｒｎｓ ｏｆ ｔｈｅ ｃｌａｓｓｉｃ
ＡｕＣｕ３ ｓｕｐｅｒ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ． Ｔｈｅ ｒｅｓｕｌｔ ｓｈｏｗｓ ｔｈａｔ ｏｎｌｙ
ｗｈｅｎ ｔｈｅ ｕｓｅ ｏｆ ｃｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｉｃ ｐｏｓｉｔｉｏｎ ａｒｅ ｔｈｅ
ｓａｍｅ， ｂｕｔ ｓｐａｃｅ ｇｒｏｕｐ （ｅｘｔｉｎｃｔｉｏｎ ｒｕｌｅ） ｉｓ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ，
（ Ｎｏ． ２２５， Ｆｍ － ３ｍ ａｎｄ Ｎｏ． ２２１， Ｐｍ － ３ｍ ），
ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｐａｔｔｅｒｎ ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ ｃａｎ ｓｈｏｗ ｔｈｅ ｓｕｐｅｒ⁃
ｌａｔｔｉｃｅ ｌｉｎｅｓ． Ｉｔ ｃａｎ ｄｅｒｉｖｅ ｆｒｏｍ ｈｉｓ ｃｏｎｃｌｕｓｉｏｎ ｔｈａｔ
ａｂｏｖｅ ｓｉｍｕｌａｔｅｄ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｐａｔｔｅｒｎｓ ｕｓｉｎｇ Ｎｏ． １６６

ｓｐａｃｅ ｇｒｏｕｐ ｄｏ ｎｏｔ ａｐｐｅａｒ ｓｕｐｅｒ⁃ｌａｔｔｉｃｅ ｌｉｎｅｓ ｃａｎｎｏｔ
ｐｒｏｖｅ ｔｈａｔ ｔｈｅ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｐａｔｔｅｒｎ ｏｆ
Ｌｉ（Ｎｉ１ ／ ３Ｃｏ１ ／ ３Ｍｎ１ ／ ３）Ｏ２ ｗｉｔｈ ｓｕｐｅｒ⁃ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｃａｎｎｏｔ
ａｐｐｅａｒ ｓｕｐｅｒ ｌａｔｔｉｃｅ ｌｉｎｅｓ．

Ｉｎ ｔｈｅ ｒｈｏｍｂｏｈｅｄｒａｌ ｓｙｓｔｅｍ ｗｉｔｈ ｓｐａｃｅ ｇｒｏｕｐ
（Ｎｏ． １４３ － Ｎｏ． １６７） ｗａｓ ｎｏｔ ｆｏｕｎｄ ｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇ
ｓｐａｃｅ ｇｒｏｕｐ ｗｈｉｃｈ ｘ， ｙ， ｚ ｃｏｏｒｄｉｎａｔｅｓ ａｒｅ ｔｈｅ ｓａｍｅ
ｗｉｔｈ （３ｂ） ｐｏｓｉｔｉｏｎｓ ｉｎ Ｎｏ． １６６ ｓｐａｃｅ ｇｒｏｕｐ ａｎｄ ｔｈｅ
ｅｘｔｉｎｃｔｉｏｎ ｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓ ａｒｅ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ． Ｔｈａｔ Ｎｏ．１６６ ａｆｔｅｒ
（３ｂ） ｏｒｄｅｒｉｎｇ ｈａｓ ｓｙｍｍｅｔｒｙ ｏｆ Ｐ３１１２ （Ｎｏ．１５１） １８ ｉｓ
ｑｕｅｓｔｉｏｎａｂｌｅ， ｂｅｃａｕｓｅ ｘ， ｙ， ｚ ｃｏｏｒｄｉｎａｔｅｓ ｏｆ ａｔｏｍｓ ａｒｅ
ｏｂｖｉｏｕｓｌｙ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ａｎｄ ｅｘｔｉｎｃｔｉｏｎ ｒｕｌｅ ｉｓ ｓｉｍｉｌａｒ
ｂｅｔｗｅｅｎ Ｎｏ．１５１ ａｎｄ Ｎｏ．１６６ ｓｐａｃｅ ｇｒｏｕｐ．

Ｔｏ ｔｈｉｓ ｅｎｄ， ｗｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄ ｔｈｅ ｃｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｉｃ
ｐｏｓｉｔｉｏｎ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｏｆ ｓｐａｃｅ ｇｒｏｕｐ Ｎｏ． １６６ ｍａｙ
ａｐｐｅａｒ ｔｈｅ ｓｕｐｅｒ⁃ｌａｔｔｉｃｅ ｌｉｎｅｓ： ００１， ００２， ００４， １１１，
ａｓ ｓｈｏｗｎ ｉｎ Ｔａｂｌｅ ７．

Ｔａｂｌｅ ７　 Ｐｏｓｉｔｉｏｎ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｏｆ ｓｐａｃｅ ｇｒｏｕｐ Ｎｏ．１６６

Ｐｏｓｉｔｉｏｎ
Ａｔｏｍ ｃｏｏｒｄｉｎａｔｅ

ｈｋｌ

Ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｃｏｓ ２π（ｈｘ ｊ ＋ ｋｙ ｊ ＋ ｌｚｊ） ＋ ｉｓｉｎ ２π（ｈｘ ｊ ＋ ｋｙ ｊ ＋ ｌｚｊ）

００１ ００２ ００４ １１１

０　 ０　 ０ １ １ 　 　 １ １

３ａ
２ ／ ３ １ ／ ３ １ ／ ３ －０．５＋０．８６６ｉ －０．５－０．８６６ｉ －０．５＋０．８６６ｉ －０５＋０．８６６ｉ

１ ／ ３ ２ ／ ３ ２ ／ ３ －０．５－０．８６６ｉ －０．５＋０．８６６ｉ －０．５－０．８６６ｉ －０．５－０．８６６ｉ

∑ 　 ０ ０ 　 　 ０ ０

０　 ０　 １ ／ ２ －１ １ 　 　 １ 　 －１

３ｂ
２ ／ ３ １ ／ ３ ５ ／ ６ ０．５－０．８６６ｉ －０．５－０．８６６ｉ －０．５＋０．８６６ｉ ０．５－０．８６６ｉ

１ ／ ３ ２ ／ ３ ７ ／ ６ ０．５＋０．８６６ｉ －０．５＋０．８６６ｉ －０．５－０．８６６ｉ ０．５＋０．８６６ｉ

∑ ０ ０ ０ ０

０　 ０　 １ ／ ４ ｉ －１ １ ｉ

２ ／ ３　 １ ／ ３　 ７ ／ １２ －０．８６６－０．５ｉ ０．５＋０．８６６ｉ －０．５＋０．８６６ｉ －０．８６６－０．５ｉ

１ ／ ３　 ２ ／ ３　 １１ ／ １２ ０．８６６－０．５ｉ ０．５－０．８６６ｉ －０．５－０．８６６ｉ ０．８６６－０．５ｉ

６ｃ ０　 ０　 – １ ／ ４ －ｉ －１ １ －ｉ

２ ／ ３　 １ ／ ３　 １ ／ １２ ０．８６６＋０．５ｉ ０．５＋０．８６６ｉ －０．５＋０．８６６ｉ ０．８６６＋０．５ｉ

１ ／ ３　 ２ ／ ３　 ５ ／ １２ －０．８６６＋０．５ｉ ０．５－０．８６６ｉ －０．５－０．８６６ｉ －０．８６６＋０．５ｉ

∑ ０ ０ ０ ０

　 　 Ｗｅ ｃａｎ ｃｏｎｃｌｕｄｅ ｆｒｏｍ ａｎａｌｙｓｉｓ ｏｆ Ｔａｂｌｅ ７：
（ １ ） Ｔｈｅ ３ａ ａｎｄ ６ｃ ｐｏｓｉｔｉｏｎ ａｔｏｍｓ ａｒｅ ｎｏ

ｃｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｔｏ ｔｈｅ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｉｎｔｅｎｓｉｔｙ ｏｆ ００１， ００２，
００４ ａｎｄ １１１．

（ ２ ） ３ｂ ｐｏｓｉｔｉｏｎ ａｔｏｍｓ ｃｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｔｏ ｔｈｅ
ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｉｎｔｅｎｓｉｔｙ ａｒｅ ｍｏｒｅ ｃｏｍｐｌｅｘ； ｗｈｅｎ
ｄｉｓｏｒｄｅｒｅｄ （Ｓ ＝ ０） ｏｃｃｕｐａｔｉｏｎ， ｔｈｅ ａｔｏｍｉｃ ｓｃａｔｔｅｒｉｎｇ
ｆａｃｔｏｒｓ ｆｏｒ ｅａｃｈ ｐｏｓｉｔｉｏｎ ａｒｅ ｅｑｕａｌ ｔｏ （ ｆＮｉ ＋ ｆＣｏ ＋
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Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｈａｒｂｉｎ Ｉｎｓｔｉｔｕｔｅ ｏｆ Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ （Ｎｅｗ Ｓｅｒｉｅｓ）， Ｖｏｌ．２５， Ｎｏ．６， ２０１８

ｆＭｎ） ／ ３ ｔｈｅ ｓａｍｅ， ｓｕｃｈ ａｓ， ｆａｃｔｏｒ ｓｃａｔｔｅｒ ｆａｃｔｏｒ ｆｏｒ
ｅａｃｈ ｐｏｓｉｔｉｏｎ， ｔｈｅ ｃｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｏｆ ｔｈｒｅｅ ｐｏｓｉｔｉｏｎ ｉｓ
ｅｑｕａｌ ｔｏ ｚｅｒｏ； ｗｈｅｎ ｔｏｔａｌｌｙ ｏｒｄｅｒｅｄ （Ｓ ＝ １ ）
ｏｃｃｕｐａｔｉｏｎ， ｔｈｅ ｓｃａｔｔｅｒｉｎｇ ｆａｃｔｏｒｓ ｏｆ ｔｈｒｅｅ ｐｏｓｉｔｉｏｎ ａｒｅ
ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ， ｔｈｅ ｃｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｏｆ ｔｈｒｅｅ ｐｏｓｉｔｉｏｎｓ ｉｓ ｎｏｔ
ｚｅｒｏ， ｔｈｅｎ ｔｈｅ ｓｕｐｅｒ⁃ｌａｔｔｉｃｅ ｌｉｎｅｓ ｃａｎ ａｐｐｅａｒ； ａｎｄ ｔｈｅ
ｌａｒｇｅｒ ｔｈｅ ｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅ ｏｆ ａｔｏｍｉｃ ｓｃａｔｔｅｒｉｎｇ ｆａｃｔｏｒ
ｂｅｔｗｅｅｎ ｔｈｅ ｔｈｒｅｅ ｐｏｓｉｔｉｏｎｓ ｉｓ， ｔｈｅ ｓｔｒｏｎｇｅｒ ｓｕｐｅｒ⁃
ｌａｔｔｉｃｅ ｌｉｎｅ ｉｓ． Ｔｈｅｒｅｆｏｒｅ， ｕｓｉｎｇ ｔｈｅ ａｎｏｍａｌｏｕｓ
ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｔｅｃｈｎｉｑｕｅｓ ｏｒ ／ ａｎｄ ｎｅｕｔｒｏｎ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｉｓ
ｂｅｎｅｆｉｃｉａｌ ｔｏ ｓｔｕｄｙｉｎｇ ａ ｓｕｐｅｒ⁃ｌａｔｔｉｃｅ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ．

（３）Ｗｈｅｎ ０ ＜ Ｓ ＜ １， ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｆａｃｔｏｒ ｉｓ ｄｉｖｉｄｅｄ
ｉｎｔｏ ｔｗｏ ｐａｒｔｓ， ｏｒｄｅｒｅｄ ｐａｒｔｉａｌｓ ｈａｖｅ ｃｏｎｔｒｉｂｕｔｅｄ ｔｏ
ｉｎｔｅｎｓｉｔｙ ａｎｄ ｔｈｅ ｒｅｍａｉｎｉｎｇ ｄｉｓｏｒｄｅｒ ｐａｒｔ ｈａｓ ｎｏ
ｃｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｔｏ ｉｎｔｅｎｓｉｔｙ．

Ｔｈｅ ｅｆｆｅｃｔ ｏｆ ｏｒｄｅｒ ｄｅｇｒｅｅ ｏｎ ｔｈｅ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ
ｉｎｔｅｎｓｉｔｙ ｈａｓ ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ ｕｓｉｎｇ ｔｈｅ ｄａｔａ ｇｉｖｅｎ ｉｎ

Ｔａｂｌｅ ８， ｂｅｃａｕｓｅ １０４ ａｎｄ １１１ ａｌｍｏｓｔ ｏｖｅｒｌａｐ， ｓｏ
ｏｎｌｙ ｆｏｒ ｆｏｕｒ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｏｆ ００２， ００３， ００４， １０１ ｗａｓ
ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ． Ｔｈｅ ｒｅｓｕｌｔｓ ａｒｅ ｇｉｖｅｎ ｉｎ Ｔａｂｌｅ ９．
　 　 Ｗｅ ｃａｎ ｓｅｅ ｆｒｏｍ ａｎａｌｙｓｉｓ ｏｆ Ｔａｂｌｅ ９：

（１） Ｔｈｅ ｍａｔｒｉｘ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｉｎｔｅｎｓｉｔｙ ｄｏｅｓ ｎｏｔ
ｃｈａｎｇｅ ｗｉｔｈ Ｓ， ｉｎ ｏｔｈｅｒ ｗｏｒｄｓ， ｔｈｅ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ
ｉｎｔｅｎｓｉｔｙ ｏｆ ｍａｔｒｉｘ ｌｉｎｅ ｉｓ ｎｏｔ ｉｎｆｌｕｅｎｃｅｄ ｂｙ Ｓ；

（２） Ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｉｎｔｅｎｓｉｔｙ ｏｆ ｓｕｐｅｒ⁃ｌａｔｔｉｃｅ ｌｉｎｅｓ
ｉｎｃｒｅａｓｅｓ ｗｉｔｈ ｔｈｅ ｉｎｃｒｅａｓｅ ｏｆ Ｓ， ｗｈｉｃｈ ｃａｎ ｓｏｌｖｅ ａｎ
ｏｒｄｅｒ ｄｅｇｒｅｅ， Ｓ， ａｃｃｏｒｄｉｎｇ ｔｏ ｔｈｅ ｉｎｔｅｎｓｉｔｙ ｄａｔａ ｓｕｐｅｒ⁃
ｌａｔｔｉｃｅ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｌｉｎｅｓ ｏｒ ｓｕｐｅｒ⁃ｌａｔｔｉｃｅ ａｎｄ ｍａｔｒｉｘ
ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｌｉｎｅｓ．

（３） Ｔｈｅ ｒｅｌａｔｉｖｅ ｉｎｔｅｎｓｉｔｙ ｏｆ ｓｕｐｅｒ⁃ｌａｔｔｉｃｅ ｌｉｎｅｓ ｉｓ
ｖｅｒｙ ｗｅａｋ， ｅｖｅｎ Ｓ ＝ １， ｔｈｅ ｒｅｌａｔｉｖｅ ｉｎｔｅｎｓｉｔｙ ｏｆ ００２
ａｎｄ ００４ ｓｕｐｅｒ ｔｗｏ ｐｏｉｎｔｓ ｆｒｏｎｔ ｉｓ ｏｎｌｙ ０． ２２５％ ａｎｄ
０．０４３％． Ｓｏ ｔｈｅ ｇｅｎｅｒａｌ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔ ｉｓ ｖｅｒｙ
ｄｉｆｆｉｃｕｌｔ ｔｏ ｄｅｔｅｃｔ ｔｈｅ ｓｕｐｅｒ⁃ｌａｔｔｉｃｅ ｌｉｎｅｓ．

Ｔａｂｌｅ ８　 Ｔｈｅ ｒｅｌａｔｉｖｅ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｏｆ ｓｅｖｅｒａｌ ｍａｔｒｉｘ ａｎｄ ｓｕｐｅｒ⁃ｌａｔｔｉｃｅ ｌｉｎｅｓ

ｈｋｌ Ｍｕｌｔｉ ｆａｃｔｏｒ Ｄ ２θ Ａｎｇｌｅ ｆａｃｔｏｒ ｓｉｎθ ／ λ ｆＬｉ ｆＮｉ ｆＣｏ ｆＭｎ ｆＯ

００１ ２ １４．２５２ ００ ６．１９６ ６８０．９００ ０．０３５ ２７．６３１ ２６．５３８ ２４．１４９

００２ ２ ７．１２６ ００ １２．４１２ １６８．５００ ０．０７０ ２６．６３８ ２５．６６４ ２４．２７１

００３ ２ ４．７５０ ６７ １８．６６３ ７３．４９９ ０．１０５ ２．２１５ ２５．６００ ２４．６５０ ２２．５７０ ７．２５０

００４ ２ ３．５６３ ００ ２４．９７０ ３９．８２０ ０．１４０ ２３．００８ ２２．９７０ ２１．１４２

１０１ ６ ２．４４２ ７４ ３６．８９３ １７．１５０ ０．２０５ １．７４１ ２１．３７０ ２０．５４０ １９．０００

１０４ ６ ２．０３５ １６ ４４．５９２ １１．３１０ ０．２４６ １．６２７ １９．５９０ １８．８１０ １７．３５９ ４．８１４

１１１ ６ ２．０２８ ８０ ４４．６２７ １１．３１０ ０．２４６ １９．５９０ １８．８１０ １７．３５９

Ｔａｂｌｅ ９　 Ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ ｉｎｔｅｎｓｉｔｙ ａｎｄ ｒｅｌａｔｉｖｅ ｉｎｔｅｎｓｉｔｙ ｏｆ ｓｅｖｅｒａｌ ｍａｔｒｉｘ ａｎｄ ｓｕｐｅｒ⁃ｌａｔｔｉｃｅ ｌｉｎｅｓ ａｎｄ ｉｎｆｌｕｅｎｃｅ ｏｆ
ｏｒｄｅｒ ｄｅｇｒｅｅ

Ｓ
Ｉｎｔｅｎｓｉｔｙ

００２ ００３ ００４ １０１

Ｒｅｌａｔｉｖｅ ｉｎｔｅｎｓｉｔｙ

００２ ００３ ００４ １０１

０．０ ０ ６３５ ２６２．９６３ ０ ３２１ ０５０．８７５ ０ １００．００ ０ ５０．５４

０．２ １８．１６４ ０ ６３５ ２６２．９６３ １０．９１０ ０ ３２１ ０５０．８７５ ０．００２ ９ １００．００ ０．００１ ７ ５０．５４

０．４ ２２８．９２６ ０ ６３５ ２６２．９６３ ４３．４７６ ０ ３２１ ０５０．８７５ ０．０３６ ０ １００．００ ０．００６ ８ ５０．５４

０．６ ５１５．１０６ ３ ６３５ ２６２．９６３ ９７．８３１ ４ ３２１ ０５０．８７５ ０．０８１ １ １００．００ ０．０１５ ４ ５０．５４

０．８ １ ２１６．３０２ １ ６３５ ２６２．９６３ １７３．７９３ ２ ３２１ ０５０．８７５ ０．１９１ ５ １００．００ ０．０２７ ４ ５０．５４

１．０ １ ４３１．１０４ ０ ６３５ ２６２．９６３ ２７１．７４７ ０ ３２１ ０５０．８７５ ０．２２５ ３ １００．００ ０．０４２ ８ ５０．５４

８　 Ｃｏｎｃｌｕｓｉｏｎ ａｎｄ Ｐｒｏｓｐｅｃｔ

Ｆｏｒ Ｌｉ （Ｎｉ１ ／ ３Ｃｏ１ ／ ３Ｍｎ１ ／ ３）Ｏ２， ｗｈｅｎ Ｎｉ， Ｃｏ， Ｍｎ
ｏｒｄｅｒｅｄ ｏｃｃｕｐｉｅｄ ｉｎ ３ｂ， ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｉｎｔｅｎｓｉｔｙ ｏｆ ｔｈｅ
ｍａｔｒｉｘ ｌｉｎｅｓ ｉｓ ｎｏｔ ｉｎｆｌｕｅｎｃｅｄ ｂｙ ｏｒｄｅｒ ｄｅｇｒｅｅ Ｓ； ｂｕｔ

ｔｈｅ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｉｎｔｅｎｓｉｔｙ ｏｆ ｓｕｐｅｒ⁃ｌａｔｔｉｃｅ ｌｉｎｅｓ ｉｎｃｒｅａｓｅ
ｗｉｔｈ ｔｈｅ ｏｒｄｅｒ ｄｅｇｒｅｅ． Ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｌｙ， ｏｎｅ ｃａｎ ｓｏｌｖｅ ａｎ
ｏｒｄｅｒｉｎｇ ｄｅｇｒｅｅ， Ｓ， ａｃｃｏｒｄｉｎｇ ｔｏ ｔｈｅ ｉｎｔｅｎｓｉｔｙ ｄａｔａ
ｓｕｐｅｒ⁃ｌａｔｔｉｃｅ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｌｉｎｅｓ ｏｒ ｓｕｐｅｒ⁃ｌａｔｔｉｃｅ ａｎｄ
ｍａｔｒｉｘ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｌｉｎｅｓ， ｂｕｔ ｉｔ ｉｓ ｖｅｒｙ ｄｉｆｆｉｃｕｌｔ ｂｅｃａｕｓｅ
ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｉｎｔｅｎｓｉｔｙ ｏｆ ｔｈｅ ｓｕｐｅｒ⁃ｌａｔｔｉｃｅ ｌｉｎｅｓ ｉｓ ｖｅｒｙ

·７８·



Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｈａｒｂｉｎ Ｉｎｓｔｉｔｕｔｅ ｏｆ Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ （Ｎｅｗ Ｓｅｒｉｅｓ）， Ｖｏｌ．２５， Ｎｏ．６， ２０１８

ｗｅａｋ， ｉｎ ｇｅｎｅｒａｌ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔｓ．
Ｔｈｅｒｅｆｏｒｅ，ｗｈｅｔｈｅｒ ｏｒｄｅｒｌｙ ｏｃｃｕｐｙｉｎｇ ｉｓ ｅｘｉｓｔｅｄ

ｉｎ ３ｂ ｏｆ Ｌｉ（Ｎｉ１ ／ ３Ｃｏ１ ／ ３Ｍｎ１ ／ ３）Ｏ２ ａｎｄ ｆｏｒｍｓ ｏｆ ｓｕｐｅｒ
ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｓｔｉｌｌ ｎｅｅｄ ｆｕｒｔｈｅｒ ｓｔｕｄｙ ｉｎ ｔｈｅ ｆｏｌｌｏｗｉｎｇ
ａｓｐｅｃｔｓ：

１） Ｔｏ ｅｘｐｌｏｒｅ ｔｈｅ ｏｐｔｉｍａｌ ｐｒｏｃｅｓｓ ｏｆ ｏｒｄｅｒｉｎｇ
ｔｒｅａｔｍｅｎｔ ｆｏｒ Ｌｉ（Ｎｉ１ ／ ３ Ｃｏ１ ／ ３ Ｍｎ１ ／ ３ ） Ｏ２ ｍａｔｅｒｉａｌ ｕｎｄｅｒ
ｔｈｅ ａｐｐｒｏｐｒｉａｔｅ ｍｅｄｉｕｍ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ；

２）Ｔｏ ｅｎｈａｎｃｅ ｔｈｅ ｄｅｔｅｃｔｉｏｎ ａｂｉｌｉｔｙ ｏｆ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ
ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔ， ｕｓｅ ｓｔｒｏｎｇ Ｘ⁃ｒａｙ ｓｏｕｒｃｅ， ｓｕｃｈ ａｓ
ｓｙｎｃｈｒｏｔｒｏｎ ｒａｄｉａｔｉｏｎ Ｘ⁃ｒａｙ ｓｏｕｒｃｅ， ｕｓｅ ｈｉｇｈ ｅｆｆｉｃｉｅｎｔ
ｄｅｔｅｃｔｏｒ， ｓｕｐｅｒ ｆｉｎｅ ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ ｏｐｅｒａｔｉｏｎ， ｓｕｃｈ ａｓ
ｓｌｏｗ ｓｐｅｅｄ ｓｃａｎ ａｎｄ ａｎｏｍａｌｏｕｓ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｔｅｃｈｎｉｑｕｅｓ
ｏｒ ／ ａｎｄ ｔｈｅ ｎｅｕｔｒｏｎ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｔｅｃｈｎｉｑｕｅ；

３ ） Ａｃｃｏｒｄｉｎｇ ｔｏ ｔｈｅ ｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐ ｂｅｔｗｅｅｎ
ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｉｎｔｅｎｓｉｔｙ ｉｎｃｒｅａｓｅｓ ｗｉｔｈ ｔｈｅ ｏｒｄｅｒ ｄｅｇｒｅｅ
ｉｎｃｒｅａｓｅｓ， ｔｏ ｄｅｔｅｒｍｉｎｅ ｔｈｅ ｏｒｄｅｒ ｄｅｇｒｅｅ ｏｆ ｍａｔｅｒｉａｌ；
ｅｓｔａｂｌｉｓｈ ｔｈｅ ｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐ ａｍｏｎｇ ｏｒｄｅｒｉｎｇ ｔｒｅａｔｍｅｎｔ
ｐｒｏｃｅｓｓ， ｏｒｄｅｒ ｄｅｇｒｅｅ ａｎｄ ｍａｔｅｒｉａｌｓ （ ｂａｔｔｅｒｙ ）
ｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅ．

Ｒｅｆｅｒｅｎｃｅｓ

［１］ Ｌｉ Ｄ， Ｚｈａｎｇ Ｈ Ｚ，Ｗａｎｇ Ｃ Ｗ， ｅｔ ａｌ． Ｎｅｗ ｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｌｙ
ｉｎｔｅｇｒａｔｅｄ ｌａｙｅｒｅｄ⁃ｓｐｉｎｅｌ ｌｉｔｈｉｕｍ⁃ｃｏｂａｌｔ⁃ｍａｎｇａｎｅｓｅ⁃ｏｘｉｄｅ
ｃｏｍｐｏｓｉｔｅ ｃａｔｈｏｄｅ ｍａｔｅｒｉａｌｓ ｆｏｒ ｌｉｔｈｉｕｍ⁃ｉｏｎ ｂａｔｔｅｒｉｅｓ．
Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ａｌｌｏｙｓ ａｎｄ Ｃｏｍｐｏｕｎｄｓ， ２０１７， ６９６：２７６－２８９．
ＤＯＩ： １０．１０１６ ／ ｊ．ｊａｌｌｃｏｍ．２０１６．１１．２４６．

［２］ Ｚｏｕ Ｙ Ｈ， Ｙａｎｇ Ｘ Ｆ， Ｌｖ Ｃ Ｘ， ｅｔ ａｌ． Ｍｕｌｔｉｓｈｅｌｌｅｄ Ｎｉ⁃Ｒｉｃｈ
Ｌｉ（ＮｉｘＣｏｙＭｎｚ）Ｏ２ ｈｏｌｌｏｗ ｆｉｂｅｒｓ ｗｉｔｈ ｌｏｗ ｃａｔｉｏｎ ｍｉｘｉｎｇ ａｓ
ｈｉｇｈ⁃ｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅ ｃａｔｈｏｄｅ ｍａｔｅｒｉａｌｓ ｆｏｒ Ｌｉ⁃Ｉｏｎ ｂａｔｔｅｒｉｅｓ．
Ａｄｖａｎｃｅｄ Ｓｃｉｅｎｃｅ， ２０１７， ４（１）：１６００２６２（１－ ８） ． ＤＯＩ：
１０．１００２ ／ ａｄｖｓ．２０１６００２６２．

［３］ Ｓｅｉｄｌｍａｙｅｒ Ｓ， Ｂｕｃｈｂｅｒｇｅｒ Ｉ， Ｒｅｉｎｅｒ Ｍ， ｅｔ ａｌ． Ｆｉｒｓｔ⁃ｃｙｃｌｅ
ｄｅｆｅｃｔ ｅｖｏｌｕｔｉｏｎ ｏｆ Ｌｉ１－ ｘＮｉ１ ／ ３Ｍｎ１ ／ ３Ｃｏ１ ／ ３Ｏ２ ｌｉｔｈｉｕｍ ｉｏｎ
ｂａｔｔｅｒｙ ｅｌｅｃｔｒｏｄｅｓ ｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｅｄ ｂｙ ｐｏｓｉｔｒｏｎ ａｎｎｉｈｉｌａｔｉｏｎ
ｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ． Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｐｏｗｅｒ Ｓｏｕｒｃｅｓ， ２０１６， ３３６：２２４－
２３０． ＤＯＩ： １０．１０１６ ／ ｊ．ｊｐｏｗｓｏｕｒ．２０１６．１０．０５０．

［ ４ ］ Ｏｔｏｙａｍａ Ｍ， Ｉｔｏ Ｙ， Ｈａｙａｓｈｉ Ａ， ｅｔ ａｌ． Ｒａｍａｎ
ｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ ｆｏｒ ＬｉＮｉ１ ／ ３ Ｍｎ１ ／ ３ Ｃｏ１ ／ ３ Ｏ２ ｃｏｍｐｏｓｉｔｅ ｐｏｓｉｔｉｖｅ
ｅｌｅｃｔｒｏｄｅｓ ｉｎ ａｌｌ⁃ｓｏｌｉｄ⁃ｓｔａｔｅ ｌｉｔｈｉｕｍ ｂａｔｔｅｒｉｅｓ．
Ｅｌｅｃｔｒｏｃｈｅｍｉｓｔｒｙ，２０１６， ８４ （ １０）： ８１２ － ８１４． ＤＯＩ： １０．
５７９６ ／ ｅｌｅｃｔｒｏｃｈｅｍｉｓｔｒｙ．８４．８１２．

［５］ Ｈｏａｎｇ Ｋ， Ｊｏｈａｎｎｅｓ Ｍ． Ｄｅｆｅｃｔ ｐｈｙｓｉｃｓ ａｎｄ ｃｈｅｍｉｓｔｒｙ ｉｎ
ｌａｙｅｒｅｄ ｍｉｘｅｄ ｔｒａｎｓｉｔｉｏｎ ｍｅｔａｌ ｏｘｉｄｅ ｃａｔｈｏｄｅ ｍａｔｅｒｉａｌｓ：
（Ｎｉ，Ｃｏ，Ｍｎ） ｖｓ （Ｎｉ，Ｃｏ，Ａｌ） ． Ｃｈｅｍｉｓｔｒｙ ｏｆ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ，
２０１６，２８（５）：１３２５－１３３４． ＤＯＩ： １０．１０２１ ／ ａｃｓ．ｃｈｅｍｍａｔｅｒ．
５ｂ０４２１９．

［６］ Ｋｏｙａｍａ Ｙ， Ａｒａｉ Ｈ， Ｔａｎａｋａ Ｉ， ｅｔ ａｌ． Ｄｅｆｅｃｔ ｃｈｅｍｉｓｔｒｙ ｉｎ
ｌａｙｅｒｅｄ ＬｉＭＯ２（Ｍ ＝ Ｃｏ， Ｎｉ， Ｍｎ， ａｎｄ Ｌｉ１ ／ ３ Ｍｎ２ ／ ３ ） ｂｙ
ｆｉｒｓｔ⁃ｐｒｉｎｃｉｐｌｅｓ ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓ． Ｃｈｅｍｉｓｔｒｙ ｏｆ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ，
２０１２， ２４ （２０）：３８８６－３８９４， ＤＯＩ： １０．１０２１ ／ Ｃｍ３０１８３１４．

［７］ Ｖａｄｌａｍａｎｉ Ｂ， Ａｎ Ｋ， Ｊａｇａｎｎａｔｈａｎ Ｍ， ｅｔ ａｌ． Ａｎ ｉｎ⁃ｓｉｔｕ

ｅｌｅｃｔｒｏｃｈｅｍｉｃａｌ ｃｅｌｌ ｆｏｒ ｎｅｕｔｒｏｎ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｓｔｕｄｉｅｓ ｏｆ
ｐｈａｓｅ ｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｓ ｉｎ ｓｍａｌｌ ｖｏｌｕｍｅ ｅｌｅｃｔｒｏｄｅｓ ｏｆ ｌｉ⁃ｉｏｎ
ｂａｔｔｅｒｉｅｓ． Ｊ． Ｅｌｅｃｔｒｏｃｈｅｍ． Ｓｏｃ．， ２０１４， １６１ （１０）：Ａ１７３１－
Ａ１７４１． ＤＯＩ： １０．１１４９ ／ ２．０９５１４１０ｊｅｓ．

［８］ Ｙａｎ Ｐ Ｆ， Ｚｈｅｎｇ Ｊ Ｍ， Ｌｖ Ｄ Ｐ， ｅｔ ａｌ． Ａｔｏｍｉｃ⁃ｒｅｓｏｌｕｔｉｏｎ
ｖｉｓｕａｌｉｚａｔｉｏｎ ｏｆ ｄｉｓｔｉｎｃｔｉｖｅ ｃｈｅｍｉｃａｌ ｍｉｘｉｎｇ ｂｅｈａｖｉｏｒ ｏｆ
Ｎｉ， Ｃｏ， ａｎｄ Ｍｎ ｗｉｔｈ Ｌｉ ｉｎ ｌａｙｅｒｅｄ ｌｉｔｈｉｕｍ ｔｒａｎｓｉｔｉｏｎ⁃
ｍｅｔａｌ ｏｘｉｄｅ ｃａｔｈｏｄｅ ｍａｔｅｒｉａｌｓ． Ｃｈｅｍｉｓｔｒｙ ｏｆ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ，
２０１５， ２７ （ １５ ）： ５３９３ － ５４０１． ＤＯＩ： １０． １０２１ ／ ａｃｓ．
ｃｈｅｍｍａｔｅｒ．５ｂ０２０１６．

［９］ Ｋｉｔａｍｕｒａ Ｎ， Ｉｓｈｉｄａ Ｎ， Ｉｄｅｍｏｔｏ Ｙ． Ａｔｏｍｉｃ⁃ｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎ
ａｎａｌｙｓｉｓ ｏｎ ＬｉＮｉ０．５Ｍｎ０．５Ｏ２ ｂｙ ｒｅｖｅｒｓｅ ｍｏｎｔｅ ｃａｒｌｏ
ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ． Ｅｌｅｃｔｒｏｃｈｅｍｉｓｔｒｙ， ２０１６， ８４ （１０）：７８９－ ７９２．
ＤＯＩ： １０．５７９６ ／ ｅｌｅｃｔｒｏｃｈｅｍｉｓｔｒｙ．８４．７８９．

［１０］Ｚｈｅｎｇ Ｊ Ｘ， Ｌｉｕ Ｔ Ｃ， Ｈｕ Ｚ Ｘ， ｅｔ ａｌ． Ｔｕｎｉｎｇ ｏｆ ｔｈｅｒｍａｌ
ｓｔａｂｉｌｉｔｙ ｉｎ ｌａｙｅｒｅｄ Ｌｉ（ＮｉｘＭｎｙＣｏｚ）Ｏ２ ． Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ ｔｈｅ
Ａｍｅｒｉｃａｎ Ｃｈｅｍｉｃａｌ Ｓｏｃｉｅｔｙ， ２０１６， １３８ （ ４０）： １３３２６ －
１３３３４． ＤＯＩ： １０．１０２１ ／ ｊａｃｓ．６ｂ０７７７１．

［１１］ Ｋｏｙａｍａ Ｙ， Ｔａｎａｋａ Ｉ， Ａｄａｃｈｉ Ｈ， ｅｔ ａｌ． Ｃｒｙｓｔａｌ ａｎｄ
ｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ ｏｆ ｓｕｐｅｒｓｔｒｕｃｔｕｒａｌ Ｌｉ１－ ｘ［Ｃｏ１ ／ ３Ｎｉ１ ／ ３
Ｍｎ１ ／ ３］ Ｏ２（０≤ ｘ≤１） ． Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｐｏｗｅｒ Ｓｏｕｒｃｅｓ， ２００３，
１１９－ １２１： ６４４ － ６４８． ＤＯＩ： １０． １０１６ ／ Ｓ０３７８ － ７７５３ （ ０３）
００１９４－０．

［１２］Ｙａｂｕｕｃｈｉ Ｎ， Ｋｏｙａｍａ Ｙ， Ｎａｋａｙａｍａ Ｎ， ｅｔ ａｌ． Ｓｏｌｉｄ⁃ｓｔａｔｅ
ｃｈｅｍｉｓｔｒｙ ａｎｄ ｅｌｅｃｔｒｏｃｈｅｍｉｓｔｒｙ ｏｆ ＬｉＣｏ１ ／ ３Ｎｉ１ ／ ３Ｍｎ１ ／ ３Ｏ２ ｆｏｒ
ａｄｖａｎｃｅｄ ｌｉｔｈｉｕｍ⁃ｉｏｎ ｂａｔｔｅｒｉｅｓ． Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ ｔｈｅ
Ｅｌｅｃｔｒｏｃｈｅｍｉｃａｌ Ｓｏｃｉｅｔｙ， ２００５， １５２ （７）：Ａ１４３４－Ａ１４４０．
ＤＯＩ： １０．１１４９ ／ １．１９２４２２７．

［１３］ Ｙｏｏｎ Ｗ Ｓ， Ｇｒｅｙ Ｃ Ｐ， Ｂａｌａｓｕｂｒａｍａｎｉａｎ Ｍ， ｅｔ ａｌ．
Ｃｏｍｂｉｎｅｄ ＮＭＲ ａｎｄ ＸＡＳ ｓｔｕｄｙ ｏｎ ｌｏｃａｌ ｅｎｖｉｒｏｎｍｅｎｔｓ
ａｎｄ ｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ ｏｆ ｅｌｅｃｔｒｏｃｈｅｍｉｃａｌｌｙ Ｌｉ⁃ｉｏｎ
ｄｅｉｎｔｅｒｃａｌａｔｅｄ Ｌｉ１－ ｘＣｏ１ ／ ３Ｎｉ１ ／ ３Ｍｎ１ ／ ３Ｏ２ ｅｌｅｃｔｒｏｄｅ ｓｙｓｔｅｍ．
Ｅｌｅｃｔｒｏｃｈｅｍｉｃａｌ ａｎｄ Ｓｏｌｉｄ⁃Ｓｔａｔｅ Ｌｅｔｔｅｒｓ， ２００４， ７ （ ３）：
Ａ５３－Ａ５５． ＤＯＩ： １０．１１４９ ／ １．１６４３５９２．

［１４］Ｃａｈｉｌｌ Ｌ Ｓ， Ｙｉｎ Ｓ Ｃ， Ｓａｍｏｓｏｎ Ａ， ｅｔ ａｌ． ６Ｌｉ ＮＭＲ ｓｔｕｄｉｅｓ
ｏｆ ｃａｔｉｏｎ ｄｉｓｏｒｄｅｒ ａｎｄ ｔｒａｎｓｉｔｉｏｎ ｍｅｔａｌ ｏｒｄｅｒｉｎｇ ｉｎ Ｌｉ［Ｎｉ１ ／ ３
Ｍｎ１ ／ ３ Ｃｏ１ ／ ３ ］ Ｏ２ ｕｓｉｎｇ ｕｌｔｒａｆａｓｔ ｍａｇｉｃ ａｎｇｌｅ ｓｐｉｎｎｉｎｇ．
Ｃｈｅｍｉｓｔｒｙ ｏｆ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ， ２００５， １７ （ ２６）： ６５６０ － ６５６６．
ＤＯＩ： １０．１０２１ ／ ｃｍ０５０８７７３．

［１５ ］ Ｎｅｄｏｓｅｙｋｉｎａ Ｔ， Ｋｉｍ Ｓ Ｓ， Ｎｉｔｔａ Ｙ． Ｌｏｃａｌ ａｔｏｍｉｃ
ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚａｔｉｏｎ ｏｆ ＬｉＣｏ１ ／ ３Ｎｉ１ ／ ３Ｍｎ１ ／ ３Ｏ２ ｃａｔｈｏｄｅ ｍａｔｅｒｉａｌ．
Ｅｌｅｃｔｒｏｃｈｉｍ Ａｃｔａ， ２００６， ５２ （４）：１４６７－１４７１． ＤＯＩ： １０．
１０１６ ／ ｊ．ｅｌｅｃｔａｃｔａ．２００６．０２．０４７．

［１６］Ｓｔｏｙａｎｏｖａ Ｒ， Ｉｖａｎｏｖａ Ｓ， Ｚｈｅｃｈｅｖａ Ｅ， ｅｔ ａｌ． Ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｓ
ｂｅｔｗｅｅｎ ｌｉｔｈｉｕｍ ｌｏｃａｌ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ａｎｄ ｅｌｅｃｔｒｏｃｈｅｍｉｓｔｒｙ ｏｆ
ｌａｙｅｒｅｄ ＬｉＣｏ１－２ ｘＮｉｘＭｎｘＯ２ ｏｘｉｄｅｓ： ７Ｌｉ ＭＡＳ ＮＭＲ ａｎｄ
ＥＰＲ ｓｔｕｄｉｅｓ． Ｐｈｙｓ． Ｃｈｅｍ． Ｃｈｅｍ． Ｐｈｙｓ．， ２０１４， １６ （６）：
２４９９－２５０７． ＤＯＩ： １０．１０３９ ／ Ｃ３ｃｐ５４４３８ａ．

［１７］ Ｇｏｔｏｈ Ｋ， Ｉｚｕｋａ Ｍ， Ａｒａｉ Ｊ， ｅｔ ａｌ． Ｉｎ ｓｉｔｕ ７Ｌｉ ｎｕｃｌｅａｒ
ｍａｇｎｅｔｉｃ ｒｅｓｏｎａｎｃｅ ｓｔｕｄｙ ｏｆ ｔｈｅ ｒｅｌａｘａｔｉｏｎ ｅｆｆｅｃｔ ｉｎ
ｐｒａｃｔｉｃａｌ ｌｉｔｈｉｕｍ ｉｏｎ ｂａｔｔｅｒｉｅｓ． Ｃａｒｂｏｎ， ２０１４， ７９：３８０ －
３８７． ＤＯＩ： １０．１０１６ ／ ｊ．ｃａｒｂｏｎ．２０１４．０７．０８０．

［１８］Ｗｈｉｔｆｉｅｌｄ Ｐ Ｓ， Ｄａｖｉｄｓｏｎ Ｉ Ｊ， Ｃｒａｎｓｗｉｃｋ Ｌ Ｍ Ｄ， ｅｔ ａｌ．
Ｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｉｏｎ ｏｆ ｐｏｓｓｉｂｌｅ ｓｕｐｅｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ａｎｄ ｃａｔｉｏｎ ｄｉｓｏｒｄｅｒ

·８８·



Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｈａｒｂｉｎ Ｉｎｓｔｉｔｕｔｅ ｏｆ Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ （Ｎｅｗ Ｓｅｒｉｅｓ）， Ｖｏｌ．２５， Ｎｏ．６， ２０１８

ｉｎ ｔｈｅ ｌｉｔｈｉｕｍ ｂａｔｔｅｒｙ ｃａｔｈｏｄｅ ｍａｔｅｒｉａｌ ＬｉＭｎ１ ／ ３ Ｎ１ ／ ３ Ｃｏ１ ／ ３

Ｏ２ ｕｓｉｎｇ ｎｅｕｔｒｏｎ ａｎｄ ａｎｏｍａｌｏｕｓ ｄｉｓｐｅｒｓｉｏｎ ｐｏｗｄｅｒ
ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ． Ｓｏｌｉｄ Ｓｔａｔｅ Ｉｏｎｉｃｓ， ２００５， １７６ （５－ ６）：４６３－
４７１． ＤＯＩ： １０．１０１６ ／ ｊ．ｓｓｉ．２００４．０７．０６６．

［１９］ Ｐａｎｇ Ｗ Ｋ， Ａｌａｍ Ｍ， Ｐｅｔｅｒｓｏｎ Ｖ Ｋ， ｅｔ ａｌ． Ｓｔｒｕｃｔｕｒａｌ
ｅｖｏｌｕｔｉｏｎ ｏｆ ｅｌｅｃｔｒｏｄｅｓ ｉｎ ｔｈｅ ＮＣＲ ａｎｄ ＣＧＲ ｃａｔｈｏｄｅ⁃
ｃｏｎｔａｉｎｉｎｇ ｃｏｍｍｅｒｃｉａｌ ｌｉｔｈｉｕｍ⁃ｉｏｎ ｂａｔｔｅｒｉｅｓ ｃｙｃｌｅｄ
ｂｅｔｗｅｅｎ ３． ０ ａｎｄ ４． ５ Ｖ： Ａｎ ｏｐｅｒａｎｄｏ ｎｅｕｔｒｏｎ ｐｏｗｄｅｒ⁃
ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｓｔｕｄｙ． Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ Ｒｅｓｅａｒｃｈ， ２０１５， ３０
（３）：３７３－３８０． ＤＯＩ： １０．１５５７ ／ ｊｍｒ．２０１４．２９７．

［２０ ］ Ｌｅｖｉ Ｅ， Ａｕｒｂａｃｈ Ｄ． Ｃｒｙｓｔａｌ ｃｈｅｍｉｓｔｒｙ ａｎｄ ｖａｌｅｎｃｅ
ｄｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎｓ ｆｏｒ Ｍｎ， Ｎｉ ａｎｄ Ｃｏ ｏｘｉｄｅｓ ａｓ ｃａｔｈｏｄｅ
ｍａｔｅｒｉａｌｓ ｉｎ Ｌｉ ｂａｔｔｅｒｉｅｓ． Ｓｏｌｉｄ Ｓｔａｔｅ Ｉｏｎｉｃｓ， ２０１４， ２５７：１－
８． ＤＯＩ： １０．１０１６ ／ ｊ．ｓｓｉ．２０１４．０１．０２４．

［２１ ］ Ｄｏｌｏｔｋｏ Ｏ， Ｓｅｎｙｓｈｙｎ Ａ， Ｍｕｈｌｂａｕｅｒ Ｍ Ｊ， ｅｔ ａｌ．
Ｕｎｄｅｒｓｔａｎｄｉｎｇ ｓｔｒｕｃｔｕｒａｌ ｃｈａｎｇｅｓ ｉｎ ＮＭＣ Ｌｉ⁃ｉｏｎ ｃｅｌｌｓ ｂｙ

ｉｎ ｓｉｔｕ ｎｅｕｔｒｏｎ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ． Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｐｏｗｅｒ Ｓｏｕｒｃｅｓ，
２０１４， ２５５：１９７－２０３． ＤＯＩ： １０．１０１６ ／ ｊ． ｊｐｏｗｓｏｕｒ．２０１４．０１．
０１０．

［２２］Ｃｈｅｒｋａｓｈｉｎｉｎ Ｇ， Ｅｎｓｌｉｎｇ Ｄ， Ｊａｅｇｅｒｍａｎｎ Ｗ． ＬｉＭＯ２（Ｍ
＝ Ｎｉ， Ｃｏ） ｔｈｉｎ ｆｉｌｍ ｃａｔｈｏｄｅ ｍａｔｅｒｉａｌｓ： ａ ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎ
ｂｅｔｗｅｅｎ ｔｈｅ ｖａｌｅｎｃｅ ｓｔａｔｅ ｏｆ ｔｒａｎｓｉｔｉｏｎ ｍｅｔａｌｓ ａｎｄ ｔｈｅ
ｅｌｅｃｔｒｏｃｈｅｍｉｃａｌ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ． Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ Ｃｈｅｍｉｓｔｒｙ
Ａ， ２０１４， ２ （ １０ ）： ３５７１ － ３５８０． ＤＯＩ： １０． １０３９ ／
Ｃ３ｔａ１４５０９ｃ．

［２３］ Ｙａｎｇ Ｃ Ｚ， Ｘｉｅ Ｄ Ｃ， Ｃｈｅｎ Ｇ Ｚ， ｅｔ ａｌ． Ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ
Ａｎａｌｙｓｉｓ ｏｆ Ｐｈａｓｅｓ． Ｂｅｉｊｉｎｇ：Ｍｅｔａｌｌｕｒｇｉｃ Ｉｎｄｕｓｔｒｙ Ｐｒｅｓｓ，
１９８９．１７９－１８４．

［２４］Ｌｅｖｉ Ｅ， Ａｕｒｂａｃｈ Ｄ． Ｌａｔｔｉｃｅ ｓｔｒａｉｎｓ ｉｎ ｔｈｅ ｌａｙｅｒｅｄ Ｍｎ， Ｎｉ
ａｎｄ Ｃｏ ｏｘｉｄｅｓ ａｓ ｃａｔｈｏｄｅ ｍａｔｅｒｉａｌｓ ｉｎ Ｌｉ ａｎｄ Ｎａ ｂａｔｔｅｒｉｅｓ．
Ｓｏｌｉｄ Ｓｔａｔｅ Ｉｏｎｉｃｓ， ２０１４， ２６４：５４－ ６８． ＤＯＩ： １０．１０１６ ／ ｊ．
ｓｓｉ．２０１４．０６．０２０．
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