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W ciagu ostatnich dwu dekad baterie litowe odniosty rynkowy sukces stajac sie
zaawansowanym technologicznie produktem 1 znajdujac liczne zastosowania. Rozwoj
urzadzen do przechowywania energii jest jednym z kluczowych elementow dla
zrbwnowazonego rozwoju energetyki. Rosnace zapotrzebowanie na ogniwa jonowe,
zwlaszcza w Swietle wzrastajacego popytu na samochody z napedem elektrycznym, stwarza
obawy o dostgpnos$¢ surowcoéOw. Zasoby soli litu sa rozmieszczone nierdéwnomiernie a
wigkszos¢ komercyjnie wykorzystywanych zt6z znajduje si¢ w Ameryce Poludniowej. W
poczatku XXI wieku nastapit znaczny wzrost cen zwiazkow litu. Z drugiej strony, sod i
magnez sa jednymi z pierwiastkow najbardziej rozpowszechnionych w skorupie ziemskiej 1
praktycznie wszedzie sa tanio dostgpne. Spowodowato to wzrost zainteresowania ogniwami
sodowymi lub magnezowymi. Nielitowe baterie jawia si¢ jako jeden z mozliwych sposobow
stawienia czola wyzwaniu rosnacego popytu w $wiecie ograniczonych zasobow i1 maja
potencjat by sta¢ si¢ innowacyjna technologia przysztosci.

Metody chemii obliczeniowej byty 1 sa szeroko stosowane do badania materii na poziomie
atomowym 1 przyczyniaja si¢ do sukcesu badan do$wiadczalnych przez lepsze zrozumienie
oraz interpretacj¢ fizycznych przyczyn obserwowanych zjawisk. Celem modelowania jest nie
tylko wyjasnienie, ale takze przewidywanie eksperymentu.

Rozwojowi ogniw litowo-jonowych takze towarzyszytlo wsparcie ze strony chemii
teoretycznej. Mimo iz badania doswiadczalne nad bateriami nielitowymi rozwijaja si¢ bardzo
dynamicznie, jedynie stosunkowo niewiele prac obliczeniowych jest poswigconych temu
zagadnieniu. Niniejszy projekt ma wnies¢ wklad w rozwdj nielitowych zrodel zasilania
poprzez kompleksowe badania elektrolitow wykorzystywanych w tych urzadzeniach.

Elektrolit przewodzacy jony jest jednym z podstawowych elementéw ogniwa 1 typowo sklada
si¢ z soli metalu rozpuszczonej w rozpuszczalniku. W projekcie planujemy zbadanie
elektrolitow opartych na solach sodu, magnezu i cynku w rozpuszczalnikach organicznych,
cieczach jonowych i polimerach. Obliczenia kwantowochemiczne zostana wykorzystane do
uzyskania danych o strukturze i sile oddziatywan w matych agregatach jon-rozpuszczalnik.
Symulacje dynamiki molekularnej dostarcza informacji o strukturze makroskopowego
elektrolitu 1 jego przewodnosci. Wyniki beda analizowane w celu znalezienia zalezno$ci
pomigdzy oddzialywaniami w skali czasteczkowej a wlasno$ciami uktadu jako catosci.

Metody chemii teoretycznej moga si¢ zasadniczo r6zni¢ pod wzgledem niezbgdnego czasu
obliczeniowego. Dzigki wzrostowi mozliwosci wspotczesnych komputeréw bedziemy mogli
wykorzysta¢ szereg zaawansowanych technik. Porownane zostana rézne metody w celu
znalezienia techniki dajacej najlepsza doktadno$¢ przy umiarkowanym koszcie.

Wynikiem projektu bedzie lepsze zrozumienie podstaw zjawisk zachodzacych w elektrolitach
dla ogniw nielitowych i znalezienie relacji migdzy oddzialywaniami w skali atomowej a
obserwowanymi wtasnosciami uktadu. Wiedza ta bedzie przydatna dla poszerzonej
interpretacji wynikow doswiadczalnych oraz dla §wiadomego planowania nowych uktadow.
W ten sposOb wsparte zostanie tworzenie obiecujacej technologii dla zrownowazonego
rozwoju. Z kolei wyniki osiagnigte w ramach oceny réznych metodologii obliczeniowych
uzyteczne beda nie tylko w przysztych badaniach elektrolitow nielitowych, ale takze w
modelowaniu podobnych uktadow w roztworach.



