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First-principles simulations of Li boracites <mml:math
xmlns:mml="http://www.w3.org/1998/Math/MathML"><mml:mrow><mml:msub><mml:mi>Li</mml:mi><mml:mn>4</mml:mn></mml:msub><mml:msub><mml:mi
mathvariant="normal">B</mml:mi><mml:mn>7</mml:mn></mml:msub><mml:msub><mml:mi
mathvariant="normal">O</mml:mi><mml:mn>12</mml:mn></mml:msub><mml:mi>Cl</mml:mi></mml:mrow></mml:math>
and <mml:math
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mathvariant="normal">B</mml:mi><mml:mn>10</mml:mn></mml:msub><mml:msub><mml:mi
mathvariant="normal">S</mml:mi><mml:mn>18</mml:mn></mml:msub><mml:msub><mml:mi>X</mml:mi><mml:mrow><mml:mn>1.5</mml:mn></mml:mrow></mml:msub></mml:mrow></mml:math>
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and <mml:math
xmlns:mml="http://www.w3.org/1998/Math/MathML"><mml:mrow><mml:msub><mml:mi>Li</mml:mi><mml:mn>3</mml:mn></mml:msub><mml:msub><mml:mi>BN</mml:mi><mml:mn>2</mml:mn></mml:msub></mml:mrow></mml:math>
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xmlns:mml="http://www.w3.org/1998/Math/MathML"><mml:mrow><mml:msub><mml:mi>Li</mml:mi><mml:mn>3</mml:mn></mml:msub><mml:msub><mml:mi>BO</mml:mi><mml:mn>3</mml:mn></mml:msub></mml:mrow></mml:math>
and <mml:math
xmlns:mml="http://www.w3.org/1998/Math/MathML"><mml:mrow><mml:msub><mml:mi>Li</mml:mi><mml:mn>3</mml:mn></mml:msub><mml:msub><mml:mi>BN</mml:mi><mml:mn>2</mml:mn></mml:msub></mml:mrow></mml:math>
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xmlns:mml="http://www.w3.org/1998/Math/MathML"><mml:mrow><mml:msub><mml:mi>Li</mml:mi><mml:mn>4</mml:mn></mml:msub><mml:msub><mml:mi
mathvariant="normal">P</mml:mi><mml:mn>2</mml:mn></mml:msub><mml:msub><mml:mi
mathvariant="normal">S</mml:mi><mml:mn>6</mml:mn></mml:msub></mml:mrow><mml:mo>,</mml:mo><mml:mo>Â </mml:mo><mml:mrow><mml:msub><mml:mi>Na</mml:mi><mml:mn>4</mml:mn></mml:msub><mml:msub><mml:mi.
Physical Review Materials, 2020, 4, .
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