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Nasze spoleczenstwo szeroko wykorzystuje urzadzenia do magazynowania energii, poczgwszy od ich
zastosowan w smartfonach i laptopach po srodki komunikacji (samochody) i réznorodne zastosowania
przemystowe. Rozwoj uktadéw magazynowania energii jest obecnie bardzo waznym zagadnieniem inzynierii
materialowej, poniewaz uklady takie sg kluczem do technologii umozliwiajacych wykorzystanie
odnawialnych zrédet energii. Wraz ze wzrostem produkcji energii odnawialnej, ro$nie zapotrzebowanie na
wydajne systemy jej magazynowania, prowadzac do intensywnego rozwoju badan dotyczacych technologii
baterii. Bezpieczenstwo proponowanych rozwigzan technologicznych stalo si¢ pierwszoplanowym
zagadnieniem. W tym konteksScie baterie wykorzystujace nieorganiczne, statociatowe elektrolity zamiast
fatwopalnych organicznych cieklych elektrolitow stanowia niezwykle obiecujace rozwigzanie. Elektrolity
stalociatlowe oferujg szereg zalet w poréwnaniu z technologig oparta na elektrolitach ciektych, w tym
stabilnos$¢, wydajno$¢ i bezpieczenstwo.

Niestety wiekszos¢ super-jonowych materiatow nieorganicznych wykazuje dyfuzje jonowa na poziomie
typowych ciat statych. W konsekwencji, tylko niewielka liczba sposrdd tysiecy takich materiatdéw jest
rozwazana jako potencjalne elektrolity - przykladami takich zwigzkéw sg: LiioGeP2Siz, LizP3S1s,
LizLasZr,0411, LisPSs lub LiBHa. Intrygujace jest to, ze tych kilka materiatow wykazuje niezwykla szybka
dyfuzje i wysoka przewodnos$¢ - wyzsza o kilka rzedow wielkosci w poréwnaniu do standardowych ciat statych
i porownywalng z dyfuzja jonowg w ciektych elektrolitach. Przyczyna tego efektu nie zostata wyja$niona.
Brak wiedzy odno$nie mechanizméw dyfuzji jest konsekwencjg do$¢ niefortunnej tendencji w nauce o
elektrolitach - wiekszo$¢ badan poswigcona jest tylko syntezie nowych zwigzkéw oraz ich charakterystyce
elektrochemicznej, bez zadawania pytan o fizyczne przyczyny obserwowanych efektow. Z drugiej strony
spotecznos¢ naukowa coraz bardziej uswiadamia sobie, ze dalszy postep w technologii elektrolitbw wymaga
gruntownego zrozumienia mechanizméw dyfuzji jonowej na poziomie jonowym.

Swiadomo$é ta przejawia si¢ w coraz bardziej intensywnych probach modelowania mechanizméw dyfuzji w
ciatach stalych za pomocg metod obliczeniowych. Zasadniczo dyfuzje jonowg w ciatach stalych mozna
rozpatrywac jako sekwencjg ,,skokow” poszczegdlnych jondw miedzy dostepnymi miejscami sieci. Struktura
krystaliczna materiatu determinuje drogi dyfuzji i warto$¢ energii potrzebnej do pokonania jej fragmentoéw
(odcinkéw). Maksimum tej energii tworzy bariere (zapore) dla ruchu jonéw. Obliczenia z wykorzystaniem
metod Dynamiki Molekularnej wskazuja, ze kluczem do szybkiej dyfuzji jest stymulowanie korelacji w ruchu
jonowym - tj. tworzenie sytuacji, w ktorej wiele jonow jednoczesnie (w ciggu ps) przeskakuje do najblizszych
dostepnych miejsc sieci. Chociaz to wyjasnienie jest bardzo oryginalne i interesujace, jak dotad opiera si¢
wylgcznie na wynikach symulacji. Sugeruje si¢ rowniez, ze ograniczenie wymiarowosci dostepnych Sciezek
dyfuzji moze by¢ przyczyng szybkiego ruchu translacyjnego jonow. Nalezy jednak pamietaé, ze w przypadku
wielu materialow nie ma jednego mechanizmu dyfuzji, ale wiele procesow przebiega réwnolegle.
Wyjasnienie mechanizméw dyfuzji jonowej wymaga unikalnych narzedzi eksperymentalnych i teoretycznych.
Narzedziem takim jest relaksometria Magnetycznego Rezonansu Jadrowego (MRJ) w potaczeniu z
komplementarnymi metodami MRJ: dyfuzjometriag i spektroskopig oraz spektroskopia dielektryczna.
Standardowe eksperymenty relaksacji MRJ sg przeprowadzane dla pojedynczego pola magnetycznego
(czgstotliwosci rezonansowej) w funkcji temperatury. W ramach tego projektu zostang wykonane
eksperymenty relaksacji MRJ w niezwykle szerokim zakresie pdl magnetycznych obejmujacych pie¢ rzedow
wielkosci: od okoto 30uT do 3T (odpowiada do przedziatowi czgstosci rezonansowych od 1 kHz do 120 MHz,
w odniesieniu do 'H) w zaleznosci od temperatury i ci$nienia. Analiza wynikéw eksperymentow relaksacji
MRJ prowadzonych w funkcji pola magnetycznego dostarcza unikalnych informacji o mechanizmach ruchu
jonow i charakterze procesow dyfuzji. Informacje takie nie sa mozliwe do uzyskania innymi metodami.
Poniewaz relaksacja spinowa jest zjawiskiem kwantowo-mechanicznym, aby wykorzysta¢ ten unikalny
potencjat eksperymentalny, konieczny jest rownolegly rozwdj modeli teoretycznych proceséw relaksacji
spinowej w statociatowych elektrolitach. Niestety mozna przytoczy¢ liczne przyklady btednych wnioskow
wyciagnigtych z eksperymentow relaksacji MRJ interpretowanych w oparciu o niepoprawne modele
teoretyczne. Sytuacja ta jest czgstym powodem typowego rozczarowania Wynikajacego z niezrozumienia, ze
w klasycznych eksperymentach relaksacyjnych wykonywanych dla jednej (wysokiej) wartosci pola
magnetycznego nie jest mozliwa obserwacja ruchu translacyjnego dalekiego zasiegu, w ten sposob
zaobserwowa¢ mozna jedynie lokalng, szybka dynamike niezwigzang z przewodno$cig - szybki ruch lokalny
nie jest zapowiedzig wysokiej przewodno$ci. Wysoce oryginalnym elementem projektu sg eksperymenty
relaksacji MRJ w funkcji ci$nienia. Wysokie Ci$nienie powoduje zmiany odleglosci miedzy-jonowych.
Skorelowany ruch z udziatem wielu jonow wymaga duzej dostgpnej objetosci - oznacza to, ze efekty korelacji
mozna ,,wygasi¢” stosujac Wysokie cisnienia. W ten sposob po raz pierwszy bedziemy mogli bezposrednio
zweryfikowaé koncepcje sugerujaca, ze skorelowana dynamika jonow jest przyczyng wysokiej przewodnoSci.
Przedstawiony projekt dotyczy jednego z fundamentalnych zagadnien naukowych - mechanizmu ruchu
jonowego w ciatach statych — majacego jednoczesnie duze znaczenia technologiczne. Planowane badania tacza
unikalng metodologi¢ eksperymentalng z zaawansowanym modelowaniem teoretycznym.



