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Wzrastajgce zapotrzebowanie spoteczne na urzadzenia mobilne czy elektryczne pojazdy
spowodowata szybki rozwoj akumulatoréw litowo-jonowych. W chwili obecnej nawet najlepsze takie
urzadzenia zawierajg tatwopalne elektrolity tym samym sprawiajgc zagrozenie bezpieczenstwa ich
uzytkowania. Potencjalnie moze to wptywaé na ich uzycie w domach celem magazynowania energii
stonecznej. Dostepnos¢ metali uzywanych do produkcji ogniw litowo-jonowych tworzy kolejnych
problem zwigzany z bezpieczenstwem ich uzytkowania.

To tylko wybrane powody, ktére wywotaty szybki wzrost idei ulepszenia akumulatoréw Li-jonowych
jak na przyktad koncepcje ogniw statych czy tzw. alternatywnych urzadzen post-litowych. Te ostatnie
muszg bazowad na tatwo dostepnych pierwiastkach, by¢ konkurencyjne z istniejgcymi rozwigzaniami
w kontekscie gestosci energii czy bezpieczenstwa uzytkowania. Pierwszym z kandydatow jest séd,
ktory jest podobny do litu pod wzgledem elektrochemicznym. Dokonano juz wielu nowych odkryé¢ w
tymi kierunku, np. nowe elektrolity state zostaty odkryte. Niektdre z nich, oparte na borowodorach,
przy udziale autora. Ogniwa state bazujg na takich elektrolitach, wigze sie z mini nadzieje pokonania
problemdw z bezpieczeistwem oraz zwiekszenia gestosci energii.

Uwaza sie, iz kolejnym krokiem w rozwoju akumulatoréw bedzie uzycie jonéw metali o walencyjnosci
wiekszej niz jeden, jak np. magnezu, wapnia czy aluminium. Duza dostepnos¢ tych pierwiastkéw oraz
duza teoretyczna gesto$¢ energii sg atrakcyjne. Niestety wieksza gestosé¢ tadunku zwigzana z
walencyjnoscig jondw nie pozwala w prosty czy tatwy sposdb przenies¢ wiedzy zgromadzonej dla
jednowartosciowych metali. Jednym z najpowazniejszych ograniczen w rozwoju akumulatoréw z
jonami wielowarto$ciowymi jest brak odpowiednich elektrolitéw. Ciekte zawierajgce weglany tworzg
warstwy blokujgce elektrody, zas te zawierajgce halogenki powodujg korozje elektrod. Takze w tej
dziedzinie istnieje wielos¢ nowych idei sposrdd ktérych polegajaca na uzyciu elektrolitu statego jest
najbardziej przekonujgca. Jesli uda sie odkryé taki materiat problemy z bezpieczenstwem i
stabilnoscig wielowartosciowych jondw w akumulatorach zostang rozwigzane. Jednakze osiggniecie
tego celu ciggle wymaga zrozumienia procesow istotnych dla transportu jonéw o duzej walencyjnosci
w sieci krystalicznej. To wtasnie jest przedmiotem niniejszego projektu.

Ciekawym jest, ze przewodniki jonowe Mg bazujgce na borowodorach potaczonych z innymi
czasteczkami jak amoniak, etylenodiamina lub podobnymi sg lepsze od tlenkowych czy siarczkowych.
Istniejg juz rézne préby racjonalnego zrozumienia mobilnosci Mg w tych materiatach, niemniej brak
systematycznego zrozumienia. Bez cienia takiego zrozumienia skazani jesteSmy na metode préb i
bteddéw zamiast racjonalnej drogi do stworzenia nowego materiatu. Pragnac zmienié te sytuacje w
projekcie proponujemy: (i) analize za pomocg metod kwantowo-mechanicznych korelacji czasowych i
przestrzennych potaczong z préba znalezienia powigzania pomiedzy lokalng strukturg i energig
aktywacji dla Mg w Mg(BH,), wraz z czastkami eteréow glikolowych, amoniaku, etylenodiaminy,
borazanu i nowych czgstek w uktadzie ciata statego. Badania te pozwolg na znalezienie wspdlnych
zaleznosci zwigzanych z mobilnoscia jondw Mg®*. Optymalnie pozwoli to na znalezienie prostego
deskryptora utatwiajacego badania eksperymentalne, nowego mechanizmu transportu jondw czy
wreszcie stworzenie lepszego przewodnika jonéw Mg?*. (ii) obliczenie stabilno$ci termodynamicznej,
elektrochemicznej i mechanicznej powyzszych przewodnikéw jonowych. Kazdy elektrolit staty musi
by¢ stabilny w kontakcie z anodg i katodg, musi by¢ odporny na naprezenia mechaniczne powstate w
wyniku tworzenia powtoki metalicznej, zmian objetosci elektrod czy fluktuacji temperatury. W chwili
dobrego zrozumienia powyzszych wtasnosci badania nasze skupig sie na jonach Ca i potencjalnie Al.
Pionierskie préby zrozumienia transportu Mg2+ otrzymane w tym projekcie mogg przyczyni¢ sie do
stworzenia nowych akumulatoréw.

Badania zostang przeprowadzone w Zaktadzie Badan Strukturalnych IFJ-PAN na naszych wtasnych
serwerach obliczeniowych uzupetnionych superkomputerami. Jako metody uzywac bedziemy teorii
funkcjonatu gestosci co spowodowane jest nieznanymi procesami przekazu tadunku elektrycznego,
polaryzacji i innymi nie znanymi procesami towarzyszacymi dyfuzji jondw wielowartosciowych w sieci
krystalicznej.



