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agazynowanie energii elektrycznej AGH | s
Global primary energy consumption by source
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Source: Our World in Data based on Vaclav Smil (2017) and BP Statistical Review of World Energy
OurWorldInData.org/energy « CC BY

https://ourworldindata.org/grapher/globalenergy-substitution?facet=none&uniformYAxis=0
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istoria akumulatorow elektrochemicznych AGH | i

,Bateria z Bagdadu” — Ill w. p.n.e

V,vase de
tion saturée de sel ammoniac; Z, cy-
lindre de zinc amalgamé ; T, vase po-
SR . 4 g X reuxrenfermant du bioxyde de manga-
= 1 i r nése’ (Mn02); C, charbon de cornue.

Alessandro Volta — XVIII w. Georges Leclanché 1886 Bateria Sony Li-ion, 1991r.
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Rozwoj baterii Li-ion oraz Na-ion AGH | i
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Ding Weng, et al., Progress in Natural Science: Materials International 2010 2015 2020 2025 2030 2035 200 2045 2050
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/asada dziatania AGH | viiuth

Diagram energetyczny - "okno elektrochemiczne”

tadowanie Roztadowanie E A
Materiat anodowy Materiat katodowy .
Separator anoda elektrolit
z elektrolitem “ “
Na* ﬁ\q LUMO
e
@ E. — .
N\ UMO#
Nat Ngy
Rozfadovanis 4“I—0 . Focy
Zrivth bl Eg
Stabilna prace mozna uzyskac jedynie w przypadku odpowiedniego wzajemnego potozenia
. e . =
poziomoOw energetycznych anody, katody oraz elektrolitu. HOMO* fv%&
I T CEI .. / ' _E.
Wysokie napiecie pracy ogniwa zostaje osiggniete, jezeli poziomy LUMO i HOMO TS :
elektrolitu sg rozdzielone duzg przerwg energetyczng £
katoda

Poziomy energetyczne zwigzane z reakcjami elektrodowymi powinny znajdowac sie odpowiednio
blisko, ale ponizej LUMO w przypadku anody, oraz powyzej poziomu HOMO w przypadku katody.

K. Walczak, Polianionowe materiaty katodowe dla ogniw typu Na-ion
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Projektowanie nowoczesnych materiatow bateryjnych AGH | o
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N( &) N(&)

pri(katoda) — ppi(anoda) = —nF Egpyy ) "

pri(katoda) = —eFsgp / % % H H

Apri(katoda) = ppi+ — fe- ¢
_ [ 3+]f EMF l EMF l’
&HLﬁ kBTln =
Lit]; t
kBT ~ 0.025eV &ﬂLﬁ << .&,U.E— \ R
ASEM ~ Apﬂﬂ— ~ AEF - XL
Adv. Nat. Sci.: Nanosci. Nanotechnol. 8 (2017)

zmiany SEM ogniwa sg skorelowane ze zmianami elektronowego potencjatu chemicznego, co w rezultacie tgczy sie z funkcjg gestosci stanow
elektronowych
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: : Gtéwng ideg modelu CPA jest znalezienie sposobu, aby przywrdcic
Q Q dyskretng symetrie translacyjng uktadu niezaburzonego

warunek CPA:

i i T T

L (Uf — ”;‘SPA) [i — GO (Uf‘i — ijP.ﬂl)}_l +y (’uiB — ’ufFA) [i _ OrA (UE _ UCPA)} ~ 1 —0

Nieporzgdek chemiczny: Li,Ni, , ,Co,Mn,O, - Li-vac, Co-Mn-Ni, O-vac
*Nieporzadek magnetyczny: stan paramagnetyczny obliczenia KKR-CPA-DLM. W szczegolnosci dla uktadu

NaFe, ,Co, -0, O obliczenia wymagaja rozréznienia 4 atomoéw: Fet, Fel, Cot, Col

Stopa, Kaprzyk, Tobola, J.Phys.CM (2004)
Bansil, Kaprzyk, Mijnarends, Tobola, Phys. Rev. B (1999)

Kaprzyk et al. Phys. Rev. B (1990)
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ruktura elektronowa LiCoO, AGH | i
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J. Molenda, A. Milewska, W. Zajac, M. Rybski, J. Tobola, Phys. Chem. Chem. Phys., 19 (2017) 25697
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W prowadzonych badaniach podjeto udang prébe skorelowania uzyskanych wynikow teoretycznych z wtasciwosciami elektrochemicznymi badanych zwigzkow
katodowych, analizujgc w szczegolnosci charakter krzywej tadowania, elektronowe witasnosci transportowe oraz stabilnos¢ strukturalng.
Zaproponowane podejscie do interpretacji charakterystyk elektrochemicznych materiatéw katodowych na gruncie obliczen ab initio, moze stanowi¢ efektywne

narzedzie teoretyczne przy projektowaniu ekologicznych (selektywny dobdr pierwiastkow) i bezpiecznych (stabilnos¢ w procesie deinterkalacji) materiatow

stosowanych w nowoczesnych ogniwach jonowych.
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