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Tytut wystgpienia: " Badania teoretyczne struktury elektronowej i
zjawisk elektrochemicznych w wybranych materiatach katodowych
baterii jonowych"

Streszczenie:

Obserwowany przez ostatnie lata dynamiczny wzrost rynku akumulatoréow
litowo-jonowych (Li-ion) oraz sodowo-jonowych (Na-ion) zwigzany jest z
globalng transformacja energetyczng w kierunku odnawialnych zrédet
energii oraz upowszechnieniem sie pojazdow elektrycznych, a same
akumulatory elektryczne staly sie przedmiotem intensywnych badan
naukowych bedac w  centrum zainteresowania wielu grup
eksperymentalnych i teoretycznych na catym swiecie. Nalezy podkresli¢, ze
nie uzyska sie bardziej efektywnego procesu wytwarzania i eksploatacji
baterii Li-ion i Na-ion bez gtebszego zrozumienia zjawisk zachodzacych w
materiatach katodowych, gdyz to wtasnie one stanowig najpowazniejszg
bariere w poprawie parametréw uzytkowych ogniw litowych/sodowych,
takie jak gestosS¢ energii i mocy, stabilnosé, witasciwosci transportowe.
Nowoczesne projektowanie potencjalnie przydatnych  materiatéw
katodowych w systemach bateryjnych wymaga interdyscyplinarnego
podejscia z zakresu chemii, fizyki ciata statego oraz inzynierii materiatowej.
Jak sie okazuje, znajomos$¢ kwantowego mechanizmu zjawisk fizycznych
zachodzacych wewnatrz baterii jest kluczowa przy prébie zrozumienia i
udoskonalenia dziatania tych urzadzen, a obliczenia struktury elektronowej
umozliwiajg nie tylko teoretyczng interpretacje obserwowanych przebiegéw
krzywych tadowania/roztadowywania ogniwa, ale tez mogq
ukierunkowywaé dalsze badania eksperymentalne poprzez prognozowanie
nowych rozwigzan materiatowych. Analiza wybranych systemoéw
bateryjnych zostata przeprowadzona w oparciu o obliczenia struktury
elektronowej przy uzyciu metody Korringi-Kohna-Rostokera (KKR). Z uwagi
na to, ze rzeczywiste uktady czesto zawierajg réznego rodzaju defekty
(wakansje na pozycjach Li/Na i O oraz nieporzadek w podsieci metali
przejsciowych), ktéore moga znaczaco wptywaé na ich wilasciwosci
elektrochemiczne. Nieporzadek chemiczny oraz obecnos$¢ w strukturze
krystalicznej wakansji zostaty uwzglednione w obliczeniach struktury
elektronowej w ramach przyblizenia koherentnego potencjatu CPA
(Coherent Potential Approximation). Uzyskane wyniki w postaci



elektronowych gestosci stanow materiatow katodowych baterii Li-ion
LixNi0.9—yCoyMn0.102 oraz Na-ion NaFe0.3Co00.702, NaxFel—-yMnyO2
oraz Na0.67Mgl1/3Mn2/302 postuzyty jako narzedzie do interpretacji
wynikdw pomiaru parametréw elektrochemicznych baterii jonowych, w
szczegoblnosci charakteru krzywej roztadowania, stabilnosci chemicznej
katody oraz wtasciwosci transportowych.



