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Основным компонентом, ограничивающим удельную энергоёмкость литиевого аккумулятора, является катодный материал. Однако для существующих материалов предел ёмкостных характеристик практически достигнут. В связи с этим ведется поиск новых катодных материалов, обладающих лучшими энергетическими показателями. 
На сегодняшний день в базе данных неорганических кристаллических структур (ICSD) содержатся записи о более чем 100000 веществ, среди которых потенциально существуют соединения, перспективные для использования в качестве катодных материалов литиевых аккумуляторов. Для поиска таких соединений можно использовать различные кристаллохимические подходы, в том числе геометрический анализ (построение полиэдров Вороного-Дирихле, ПВД) и метод валентных усилий (ВУ). Данные методы позволяют анализировать и визуализировать миграционные пути подвижных ионов в кристаллической структуре.
Цель работы – поиск новых катодных материалов для литиевых аккумуляторов среди соединений базы данных ICSD-2015 с использованием кристаллохимических методов.
Проведен предварительный отбор соединений согласно химическим и кристаллохимическим требованиям, предъявляемым к катодным материалам литиевых аккумуляторов с высокой теоретической удельной ёмкостью (выше 180 мАч/г). Для отобранных соединений произведен поиск пустот и каналов, доступных для диффузии ионов Li+, с использованием метода ПВД (TOPOSPro [3]). Для соединений, обладающих протяженной системой связанных пустот и каналов, построены и проанализированы карты сумм валентностей связей и энергий валентностей связей (3DBVSMAPPER [4]), изучена топология миграционных путей ионов Li+. 
Для оценки электрохимической активности соединений в качестве катодных материалов использовали рассчитанные минимальные значения энергий активации (Ea) и отклонений ВУ для протяженных областей. В итоге, предложено 20 соединений с удельной ёмкостью выше 250 мАч/г, демонстрирующих низкие значения барьеров диффузии (ВУ < 0.1 е.в. и Ea < 0.7 эВ). Для 10 соединений, представленных в списке, привлекательные электрохимические характеристики были ранее обнаружены и описаны в литературе, что подтверждает достоверность прогнозирования в рамках данных подходов. 

Полученные результаты позволяют сделать вывод о целесообразности дальнейшего синтеза и электрохимического исследования предложенных катодных материалов.
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