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Projektowanie materiatéw sterowane danymi: sztuczna inteligencja jako narzedzie wspomagajace
synteze nanokompozytéw o hierarchicznej porowatosci do zastosowan elektrokatalitycznych

Zapotrzebowanie na zaawansowane materiaty do ,wytwarzania czystej energii” stale rosnie i wigze sie
z poszukiwaniem bezpieczniejszych, tanszych i bardziej ekologicznych rozwigzan. Wsrdd tych materiatow
znajduja sie zwigzki, ktére s stosowane do podstawowych proceséw technologii przysztosci, w tym takie, ktére
posiadajg wtasciwosci katalityczne. Wtasciwosci katalityczne sg tu rozumiane jako te przyspieszajgce reakcje
chemiczne, miedzy innymi, poprzez obnizenie jej bariery energetycznej, czyli bariery, ktérag nalezy pokonaé, aby
zapoczatkowaé przebieg reakcji. W szczegdlnosci badaczy i praktykéw przemystu interesuja materiaty, ktére
moga by¢ wykorzystywane do reakcji elektrokatalitycznych, to jest takich, ktére zachodza w uktadach
elektrochemicznych na granicy faz elektroda/roztwér. Jedng z takich reakcji elektrokatalitycznych jest reakcja
redukcji tlenu (w skraocie ORR), ktéra jest wykorzystywana jako Zzrodto energii, w takich urzadzeniach jak ogniwa
paliwowe, mikrobiologiczne ogniwa paliwowe, czy baterie metalowo-powietrzne. Obecnie w tych urzagdzeniach
stosuje sie materiaty na bazie metali szlachetnych, przyktadowo platyne i pallad. Charakteryzujg sie one jednak
niskg trwatoscig, podatnoscig na zatrucie gazowe, niskg aktywnoscig i selektywnoscig. Drugg grupa materiatéw
rozpowszechniong w elektrokatalizie s3 materiaty weglowe o duzej ilosci pordw, w ktérych gtéwnymi
ograniczeniami w osigganiu wysokiej wydajnosci uzytkowej sa miedzy innymi niejednorodna budowa ich
powierzchni, duza zawarto$¢ zanieczyszczen, niska odpornosé na utlenianie oraz nieefektywny transport
elektrondw i ciepta.

Zmotywowani tymi wyzwaniami, w ramach projektu, planujemy otrzymywaé materiaty nanokompozytowe
zawierajgce cykliczne szkielety zawierajgce w swojej budowie atomy azotu oraz sferyczne nanostruktury
weglowe (wielowarstwowe fulereny). Dzieki takiej budowie powinny one charakteryzowaé sie wysoka
aktywnoscig elektrokatalityczng. Pomyst ten jest wyjatkowy, poniewaz nanokompozyty tego typu, nie zostaty
jeszcze  wykorzystane w reakcjach elektrokatalitycznych. Nasze badania wskazujg, ze materiaty
nanokompozytowe posiadajg wtasciwosci takie jak: wysoka przewodnosc elektronowa, duza liczba i zwiekszona
dostepnosé miejsc aktywnych dla reagentéw, wysoka porowatos¢, ktéra umozliwia tatwy transport elektronéw
oraz wysoka trwatos¢ chemiczng i elektrochemiczng. W ramach projektu planujemy zaprojektowaé wysoce
wydajne katalizatory nanokompozytowe ze szczegdlnym uwzglednieniem korelacji miedzy porowatg struktura
materiatdbw i wydajnoscig reakcji elektrokatalitycznej oraz zaprojektowaé zaawansowane materiaty
do elektrokatalizy przy uzyciu opartego na sztucznej inteligencji (Al) podejsciu ,laboratorium w petli”. Naszym
gtéwnym celem jest zrewolucjonizowanie metodologii syntezy poprzez opracowanie podejscia opartego na Al
do projektowania katalizatoréw w celu poprawy wydajnosci elektrokatalitycznej materiatéw i osiggania bardzo
dobrych parametréw uzytkowych.

Stosowanie jedynie syntetycznej metodologii prowadzgcej do osiggniecia celdw postawionych w tym
projekcie jest procesem bardzo czasochtonnym, kosztownym i zmudnym. Wykorzystanie narzedzi syntezy
organicznej do otrzymania wielu grup nowych materiatéw nanokompozytowych wymaga wielokrotnego
powtarzania procedur (od kilkuset do nawet kilku tysiecy réznych kombinacji), w ktorych trzeba wprowadzi¢
wiele zmiennych parametréw, poczawszy od rdéznych warunkéw syntezy. Mozliwosé kombinacji jest
nieskoniczona, poniewaz powinniémy kazdorazowo zmienia¢ jeden parametr w procesie syntezy, aby sprawdzi¢,
ktora z nich decyduje o uzyskaniu materiatu o pozgdanych wiasciwosciach elektrokatalitycznych. Dodatkowo,
otrzymane nanokompozyty nalezy doktadnie scharakteryzowac, okreslajgc ich parametry fizyczne i chemiczne,
co w konsekwencji, przetozy sie na pozadane witasciwosci elektrokatalityczne, ktére zamierzamy osiggna¢.

W ramach tego projektu, zamierzamy potaczy¢ prace eksperymentalne w pozyskiwaniu materiatow

do elektrokatalizy z Al w postaci algorytmdow uczenia maszynowego (ML). Wykorzystanie ML do znalezienia
zwigzku miedzy parametrami strukturalnymi substratu, produktu i wydajnoscig elektrokatalityczng moze
sprzyja¢ projektowaniu nowych systemow o zaawansowanych wiasciwosciach. Nasze podejscie nazywamy
projektowaniem materiatéw opartym na danych. To potgczenie ML oraz syntezy jest catkowicie oryginalne
i wedtug naszej wiedzy nigdy nie byto stosowane w chemii materiatowej w kontekscie substratéw do reakcji
elektrokatalitycznych. Stosujac innowacyjne podejscie ,laboratorium w petli”, mozemy skutecznie projektowac
zaawansowane materiaty do elektrokatalizy.
Efekt naukowy projektu: 1. Zyskanie wiarygodnosci naukowej dzieki zastosowaniu otwartej nauki. 2. Zachecanie
spotecznosci do nowych rozwigzan technologicznych wspieranych przez cyfryzacje. 3. Doskonalenie metod lub
danych do elektrokatalizy. 4. Stworzenie nowych modeli opartych na ML, ktére tgczg strukture materiatu i
strategie syntetyczng z wydajnoscig elektrokatalityczng porowatych nanokompozytow (projektowanie
materiatow oparte na danych). 5. Stworzenie nowych modeli, ktére wskazg korelacje miedzy parametrami
strukturalnymi substratéw a wydajnoscia elektrokatalityczng.




