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Streszczenie

Promowanie technologii zrownowazonej energii Swiadomej klimatu i przyjaznej srodowisku wymaga
rosnacego zapotrzebowania na przenosne urzadzenia magazynujace energie. Baterie litowo-jonowe
(LIB) wyrozniaja sie wysoka gestoscia energii (od 100 do 265 Wh/kg) i sa kluczowymi materiatami dla
efektywnego przechowywania energii z odnawialnych ZzZrédel, takich jak energia stoneczna czy
wiatrowa. Aby osiggna¢ szybkie postepy w projektowaniu i tworzeniu ultrawydajnych akumulatorow,
niezbedne jest polaczenie wydajnosci i niezawodnosci w kategorii materiatbw do magazynowania
energii. Proces tworzenia sie dendrytow na anodzie, cho¢ badany od dziesiecioleci, wcigz pozostaje
tajemnicq ze wzgledu na ich sklad, strukture i sposéb formowania. Dendryty litu sa gtéwna przyczyna
probleméw w bateriach, takich jak zwarcia, awarie czy pozary, a takze prowadza do degradacji
elektrolitu i utraty aktywnego litu w akumulatorze. Aby catkowicie wyeliminowa¢ dendryty z
interfejsow baterii, konieczne jest dokladne zrozumienie podstawowych mechanizméw ich ewolucji.
Projekt badawczy pod tytutem “Nauka Fizyki Wzrostu Dendrytow w Bateriach Litowo-Jonowych:
Metoda Mechanizmu Uwagi w Kontekscie Zapobiegania i Ograniczania (akronim:
DENDRITEPHASE)” proponuje wielowymiarowe podejscie, !aczac relacje mikrostruktura-
wlasciwos¢ oraz proces-kinetyka w roznych fazach materialtow w bateriach elektrochemicznych. To
podejscie opiera sie na zintegrowanych eksperymentach, obliczeniach i sztucznej inteligenciji,
majacych na celu wyjasnienie mechanizméw ewolucji dendrytow. W przypadku wariantow LIB,
informacje dotyczace geometrii i cech morfologicznych beda monitorowane poprzez eksperymenty
drukowania metodq osadzania topionego. Ta dynamiczna przestrzenna informacja na temat
mikrostruktury interfejséw fazowych bedzie nastepnie analizowana przy uzyciu metod elementéw
skonczonych. Model pola fazowego, oparty na symulacjach atomistycznych, pozwoli zrozumiec¢ role
anizotropii, kinetyki reakcji fazy posredniej, transportu jonéw i obcigzenia mechanicznego w
formowaniu dendrytow. Aby przyspieszy¢ identyfikacje wilasciwosci materialow dla modelu pola
fazowego, sie¢ uwagi graféw uzupehi obliczenia teorie funkcjonalu gestosci (DFT) oraz symulacje
dynamike molekularna. Dane obliczeniowe dotyczace struktury, wlasciwosci i zachowania materiatléw
akumulatorowych, w polaczeniu z eksperymentalnymi danymi dotyczacymi temperatury, napiecia i
innych parametrow fizycznych, zostana wykorzystane do tworzenia modeli sztucznej inteligencji.
Uzycie wariacyjnych autoenkoderow (VAE) do rekonstrukcji mikrostruktury pozwoli odkry¢ materiaty
elektrod i/lub elektrolitow wykazujace nietypowe wiasciwosci w zakresie zarodkowania dendrytéw na
granicy faz statego elektrolitu (SEI). VAE zostanie zintegrowane z regresjq procesu gaussowskiego w
celu zlokalizowania optymalnych miejsc jader w SEI, ktdre odpowiadaja supresji dendrytow. Dwa
rodzaje modeli transformatorow - generatory skladu i generatory struktury - bedq wykorzystane do
projektowania i odkrywania nowych materiatbw akumulatorowych, ktére beda hamowa¢ wzrost
dendrytow. Polaczenie wszystkich modulow pozwoli na wykorzystanie réznorodnych cech DFT,
danych eksperymentalnych i analizy elementéw skonczonych w ramach wspdlnej puli cech, ktore
zostang zastosowane w mechanizmach uwagi opartych na VAE i transformatorach.



