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Powody, dla ktérych podjeto ten temat badawczy

Badanie nowych substancji i zrozumienie natury zjawisk fizycznych, ktore w nich zachodza umozliwia
projektowanie nowych materiatow o potencjalnym zastosowaniu w urzgdzeniach energetycznych. Jedng z
szeroko badanych w ostatnich czasach grupg substancji sa przewodniki protonowe. Oczekuje si¢, ze
moglyby one znalez¢ zastosowanie jako elektrolity w ogniwach paliwowych, w ktorych jedynymi
produktami ubocznymi reakcji sg woda oraz ciepto. Ogniwa takie mozna byloby uznaé za bezpieczne dla
srodowiska czyli speliajace wszystkie wymagania zielonej chemii. Zaprojektowanie przewodnikow
protonowych odznaczajacych si¢ wysokim przewodnictwem i stabilno$cig termiczng otwiera droge do ich
zastosowania w konstrukcji ogniw paliwowych. W projektowaniu substancji spetniajacych powyzsze
warunki, kluczowym etapem jest wybor zwigzkow, ktore nie zawieraja w swojej strukturze wody. Wymog
ten jest podyktowany niskg stabilno$cig termiczng uwodnionych soli, ktore pod wplywem podwyzszonej
temperatury eliminujg czasteczki wody. Przewodniki protonowe sg to zazwyczaj polimery lub materiaty
ceramiczne, a najnowsze przewodniki protonowe sg solami kwasow i zasad organicznych, do ktérych naleza
miedzy innymi sole imidazolu i kwasu metanosulfonowego. Dotychczas badane byly sole imidazolu i
alifatycznych kwaséw dikarboksylowych o roznej dlugos$ci tancucha alifatycznego. Tak otrzymane materialy
charakteryzowaly si¢ jednak niskim przewodnictwem (10%-102 S-m™). Zaleta tych materialow byla ich
wysoka stabilno$¢ termiczna az do temperatury 373 K.

Na podstawie powyzszych obserwacji zaproponowalismy nowg grupa przewodnikéw protonowych,
w ktorych anion kwasu alifatycznego zastapiono anionem kwasu aromatycznego. Otrzymano nowe sole
imidazolu i kwasow aromatycznych: orto-ftalowego i tere-ftalowego. Badania DSC potwierdzilty, ze sole
kwasow aromatycznych wykazuja dobra stabilnosci termiczng: orto-ftalan imidazoliowy topi si¢ w
temperaturze 422 K a tere-ftalan imidazoliowy w 464 K. Ponadto orto-ftalan imidazoliowy odznaczal si¢
wysokim przewodnictwem wynoszacym 2-10"' S-m™!. Analiza $ciezek przewodzenia pokazala, ze transport
protonow odbywa si¢ po Sciezkach helikoidalnych. Taki motyw strukturalny $ciezki przewodzenia
zaobserwowany zostal po raz pierwszy i jest unikalny dla tej grupy soli kwasow aromatycznych i zasad
heterocyklicznych.

Cel projektu

Celem prowadzonych badan bedzie analiza wplywu charakteru chemicznego anionéw na sie¢ wigzan
wodorowych powstajacych soli. Przeprowadzona zostanie analiza trwato$ci wigzan wodorowych w funkcji
temperatury oraz ciSnienia przy zastosowaniu metod spektroskopii oscylacyjnej. Dodatkowo
przeprowadzona zostanie analiza przej$¢ fazowych indukowanych temperaturg oraz cisnieniem. Dokonana
zostanie réwniez analiza zmian parametrow wigzan wodorowych pod wplywem zmiany parametréw
termodynamicznych. Dla uktadow, ktore beda cechowaly si¢ przejsciami fazowymi wyznaczone zostang
diagramy fazowe.

Opis prowadzonych badan w ramach projektu

W ramach projektu przeprowadzone zostang pomiary spektroskopowe w podczerwieni oraz badania
strukturalne w funkcji temperatury ora cisnienia. W celu identyfikacji przemian fazowych przeprowadzone
zostang réwniez pomiary za pomocg skaningowej kalorymetrii roznicowej w funkcji temperatury oraz
cisnienia. Dodatkowo przeprowadzone zostang obliczenia kwantowo-mechaniczne dla czgsteczek
izolowanych w odpowiednich warunkach temperatury i ci$nienia. Dane eksperymentalne w potaczeniu z
wynikami obliczen teoretycznych pozwolg na scharakteryzowanie sieci wigzan wodorowych tworzacych si¢
w nowych solach przewodzacych.

Najwazniejsze oczekiwane wyniki

Spodziewamy si¢, ze wyniki przeprowadzonych badan pozwola stwierdzic w jaki sposdb parametry
termodynamiczne, takie jak temperatura oraz ci$nienie, wpltywajg na parametry wigzan wodorowych oraz
powiazanie ich z przewodnictwem protonowym. Poznanie fizyko-chemicznych cech wigzan wodorowych
pozwoli wnioskowa¢ o przewodnictwie elektrycznym i stabilno$ci termicznej uzyskanych nowych
substancji. Wyniki badan wytycza droge do efektywnego projektowania nowych materialow odznaczajacych
si¢ duzym przewodnictwem jonowym. Przeprowadzone badania dadza réwniez odpowiedz na pytanie jak
sciezki przewodzenia beda ulegaly zmianie pod wpltywem temperatury i ci$nienia.



