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ADREBO - Dodatki do baterii o wysokiej energii opartych na jonach dwuwarto$ciowych metali i organicznej
katodzie - ABSTRAKT POPULARNONAUKOWY

Celem projektu badawczego jest poprawa wiasciwosci ogniw nowej generacji opartych na dwudodatnich
jonach metali (Ca, Mg) z katodami organicznymi. Gtéwnym problemem wspolczesnych ogniw opartych na
dwudodatnich jonach metali jest staba dysocjacja soli, ktora prowadzi do tworzenia par jonowych (o tadunku +1) i
stabej desolwatacji jonow wielowartosciowych. Po stronie anody obecne w roztworze pary jonowe prowadza do
obnizenia stabilno$ci redukcyjnej aniondéw, co prowadzi do stabej wydajno$ci osadzania/roztwarzania metalu i
tworzenia blokujacej warstwy pasywnej. Od strony katodowej para jonowa moze dziata¢ jako no$niki tadunku,
zmieniajagc mechanizm elektrochemiczny, co skutkuje niecatkowitym wykorzystaniem pojemno$ci materiatu
katodowego.

W prezentowanej pracy bedziemy zapobiegaé tworzeniu si¢ par jonowych i promowac desolwatacje jonow
Mg i Ca poprzez zastosowanie dodatkow do elektrolitow. W pierwszym etapie zostang wykorzystane komercyjne
dodatki do zbadania wptywu réznych grup funkcyjnych na prace ogniwa. Uzyskane dane z testow dodatkow
handlowych w poltaczeniu z wynikami obliczen teoretycznych postuzg do prowadzenia syntezy specjalnie
zaprojektowanych dodatkéw. Gléwna hipoteza badawcza opiera si¢ na badaniu nie tylko oddzialywan miedzy
dwuwarto$ciowymi kationami a dodatkami chelatujacymi, ale takze oddzialtywaniami miedzy anionami soli a
receptorem anionowym — dodatkami. Postulujemy, ze obecnos¢ odpowiednio zaprojektowanych grup funkcyjnych
w strukturze dodatkéw umozliwia czgéciowe unieruchomienie anionéw i poprawe dysocjacji soli. Zmodyfikowane
roztwory elektrolitow zostana przetestowane z wykorzystaniem nowo opracowanych nanostrukturyzowanych
organicznych materiatow katodowych opartych na elektroaktywnej grupie benzochinonowe;j.

Szczegoélowe cele projektu badawczego to:

* Okreslenie najlepszych dodatkéw odzialywujacych z kationami i anionami do dysocjacji par jonowych i
desolwatacji wielowartosciowych kationow w przygotowanych elektrolitach poprzez badania przesiewowe z
wykorzystaniem obliczen DFT i MD

« Synteza dodatkéw wytypowanych przez badania przesiewowe oparte na obliczeniach DFT i MD

* Wytypowanie najlepszych dodatkéw droga eksperymentalng

 Przygotowanie katod organicznych o wysokiej energii i pojemnosci praktycznej ponad 300 mAh/g

* Osiagniecie wydajnosci osadzania/roztwarzania metalu powyzej 99%

Realizacja tych celéw pozwoli nam wyj$¢ poza obecny stan wiedzy na temat ogniw opartych na
wielowarto$ciowych metalach i stworzy¢ podstawe wiedzy o ogniwach metalowo-organicznych o wysokiej gestosci
energii. Aby osiagnac te ambitne cele, taczymy dwa doswiadczone zespoly badawcze z duzym doswiadczeniem w
rozwoju ogniw opartych na wielowartosciowych metalach (Dominko, NIC) oraz rozwoju elektrolitow i ich dodatkow
(Wieczorek, PW). W dtuzszej perspektywie czasu rozwoj tego typu ogniw moglby zwigkszy¢ konkurencyjnosé
polskiego i stowenskiego przemystu i szeroko pojetego przemystu UE, ktory nie ma dobrego dostepu do surowcow
stosowanych we wspotczesnych akumulatorach litowo-jonowych.

Nowatorski charakter tego projektu bedzie mozliwy dzigki potaczeniu wyspecjalizowanej wiedzy obu
partnerow w konsorcjach. Grupa z NIC specjalizuje si¢ w badaniach ogniw opartych na metalach
wielowartosciowych i1 zastosowaniu katod organicznych, natomiast grupa z PW posiada duze do$wiadczenie w
stosowaniu dodatkow i modyfikacji elektrolitow.



