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Przedmiotem badan bgda szkta fosforanowe zawierajace jony zelaza i/lub glinu oraz materialy szkto-
ceramiczne bedace wynikiem ich krystalizacji. Szkla fosforanowe sg materiatami o duzym znaczeniu
technologicznym i aplikacyjnym. Charakteryzuja si¢ relatywnie niskg temperatura topnienia, stosunkowo
wysokim wspotczynnikiem rozszerzalno$ci termicznej oraz wyzszym przewodnictwem elektrycznym w
stosunku do konwencjonalnych szkiet krzemianowych. Ich wysoki wspotczynnik rozszerzalnosci termicznej
przy jednoczes$nie niskiej temperaturze likwidusu powoduje, ze staja si¢ atrakcyjnym materiatem jako luty
szklane do potaczen metal - ceramika. Z drugiej strony szkia fosforanowe z dodatkiem Ca wykazuja
biokompatybilnos¢ i moga stuzy¢ jako implanty dentystyczne lub kostne. Dodatek ziem rzadkich czyni je
potencjalnymi materiatami do zastosowan optoelektronicznych oraz laserowych. Ze wzgledu na
wystepowanie latwo hydratyzujacych wigzan P-O-P stosuje si¢ je jako nosniki mikroelementow w
nowoczesnych nawozach o kontrolowanej rozpuszczalnosci. Z drugiej jednak strony szkla fosforanowe
cechujg si¢ raczej niska odpornoscia na dziatanie czynnikow $rodowiskowych np. pary wodnej. Niemniej
jednak, czesciowe zastepowanie fosforu przez zelazo lub/i glin prowadzi do znacznego wzrostu odpornosci
na dziatanie wody tychze szkiet. Wzrost ten jest niezwykle szybki i szkto o zawartosci ok. 40 % molowych
Fe,O; charakteryzuje si¢ bardzo wysoka odpornoscia chemiczng. Jest ono obecnie rozwazane jako materiat
do wigzania, W swej strukturze, szczegolnie niebezpiecznych form odpadoéw radioaktywnych zawierajacych
znaczne ilosci chlorkéw i siarczandw, ktore nie moga by¢ wigzane przez cementowanie lub witryfikacje w
szktach borokrzemianowych.

Badania jakie planujemy prowadzi¢ w ramach projektu to analiza oddziatywan pomigdzy poszczegolnymi
jonami w ciele statym. Prowadzi ona do konkretnego uporzadkowania wi¢zby szkta. Nadaje to szklu
specyficznych cech. Zatem jako cel projektu postawiono okreslenie budowy wigzby szkiet fosforanowych z
uktadu P,0s-Fe,05-Al,03 na drodze badan eksperymentalnych oraz modelowania molekularnego metodami
klasycznej i kwantowej dynamiki molekularnej.

W proponowanych szktach jony zelaza jak i glinu moga spetnia¢ dwojaka rolg w zaleznosci od
przyjmowanej liczby koordynacyjnej w stosunku do tlenu. Jony te moga z jednej strony budowaé wigzbe
szkta, a z drugiej by¢ jej modyfikatorami. Obecnie stosowane metody badawcze nie zawsze daja
jednoznaczng odpowiedz na to pytanie. Powoduje to, Ze istnieje caly szereg réznego rodzaju modeli wiezby
tych szkiet. W projekcie przewiduje si¢ zaproponowanie modelu struktury szkiet fosforanowych
zawierajacych jony zelaza i/lub glinu na drodze szczegétowych badan eksperymentalnych w potaczeniu z
modelowaniem molekularnym. Planuje si¢ przeprowadzenie szczegétowych badan wlasciwosci termicznych
szkiet z ukladu P,0s-Fe,05-Al,0;. Na tej podstawie wyznaczone zostang warunki ich krystalizacji. W
wyniku prowadzonego procesu krystalizacji otrzymany zostanie dewitryfikat. Otrzymane szkla oraz ich
dewitryfikaty poddane zostang badaniom strukturalnym z zastosowaniem spektroskopii FTIR, Ramana,
Mossbauera, MAS-NMR oraz XRD. Okreslone zostang rowniez ich wlasciwosci mechaniczne metoda
nanoindentancji. Réwnoczesnie z badaniami eksperymentalnymi prowadzone beda symulacje teoretyczne.
W pierwszej kolejnosci przewiduje si¢ przeprowadzenie symulacji droga klasycznej dynamiki molekularne;j.
W tym celu, na podstawie przeprowadzonych wczesniej badan nad krystalizacjg szkiet, danych dotyczacych
gestosci, wlasciwosci mechanicznych, jak rowniez na podstawie danych literaturowych, dobrana zostanie
forma i parametry potencjatu oddziatywan pomiedzy poszczegdlnymi jonami oraz warunki prowadzenia
symulacji. W efekcie przeprowadzonych symulacji okre§lona zostanie wstepnie struktura wigzby
proponowanych szkiet. Przeprowadzone symulacje metodami klasycznymi postuzg jako punkt wyjscia do
wykonania symulacji kwantowej dynamiki molekularnej metoda Carl-Parrinello. W efekcie powinno to
doprowadzi¢ do bardzo realistycznego przewidywania wlasciwosci nowych szkiet na podstawie
prowadzonych symulacji komputerowych jak réwniez wpltywu na nie innych dodatkéw. Jednoczesne
potaczenie metod eksperymentalnych z teoretycznymi w zastosowaniu do materiatow amorficznych nadaje
projektowi nowatorski charakter.



