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Stale zwigkszajaca si¢ ilo§¢ otaczajacej nas elektroniki, rosnace $wiatowe zapotrzebowanie na
energi¢, oraz postepujacy kryzys klimatyczny wymuszaja na nas ciggly rozwoj nowych materiatow
funkcjonalnych, charakteryzujacych si¢ wszechstronnymi wlasciwosciami, przy rGwnoczesnej mozliwosci
ich dalszej optymalizacji pod katem konkretnych wymagan technologicznych. Przyktadem takich
materialow moga by¢ tlenkowe materialy o strukturze spinelu, ktérych zastosowanie obejmuje szeroki
zakres technologii, od codziennych urzadzen elektronicznych, poprzez katalize, po nisko-emisyjne
technologie transportu i konwersji energii. Powdd ich popularnosci lezy bezposrednio w ich strukturze
atomowej, umozliwiajacej liczne interakcje pomiedzy pierwiastkami, prowadzace do generowania si¢
interesujgcych wlasciwosci, wynikajacych z synergii pomiedzy poszczegélnymi sktadnikami. Jednak mimo
tego, nieustajace zapotrzebowanie na nowe, lepsze materialy, jest powodem dalszych poszukiwan
innowacyjnych metod udoskonalania i kontrolowania ich wlasciwos$ci uzytkowych. Jedna z najnowszych
koncepcji, majaca znaczacy potencjal w tym zakresie, jest zastosowanie tzw. wysokoentropowego podejscia
do projektowania materialow, ktore szczegélnie potgguje synergi¢ pomiedzy elementami sktadowymi
ukladu. Glowna idea tej koncepcji jest wykorzystanie relatywnie wysokiej liczby sktadnikow (>5), w
stosunkach réwnomolowych lub do nich zblizonych, co drastycznie zwigksza liczb¢ mozliwych interakcji
miedzy nimi. Jednocze$nie poprawiona zostaje stabilnos¢ takich uktadéw poprzez zwigkszenie wartosci
tzw. entropii konfiguracyjnej, parametru opisujacego poziom nieuporzadkowania struktury. Pomimo iz
pierwsze tlenkowe materialy bazujgce na tej strategii zostaly otrzymane zaledwie 6 lat temu, w 2015 roku,
zdazyly one udowodni¢ swoj potencjal w obrebie licznych zastosowan, w tym w roli materiatow
magnetycznych, katalizatorow, czy w technologiach konwersji energii takich jak statlotlenkowe ogniwa
paliwowe (ang. Solid-oxide fuel cells, SOFCs) oraz baterie Li-ion. Niestety, pomimo czesto spektakularnych
wynikow, nasza wiedza na temat pochodzenia niezwyktych wtasciwosci tych zwiazkow pozostaje bardzo
ograniczona, co w duzej mierze wynika z niemal catkowitego braku danych dotyczacych struktury
atomowej tych materiatow. Gloéwnym celem projektu jest rozwigzanie tego problemu poprzez zastosowanie
wszechstronnego, multidyscyplinarnego  podejscia, laczacego zaawansowang charakterystyke
eksperymentalng starannie dobranych spineli o wysokiej entropii z teoretycznym opisem tych uktadow,
bazujacym na kwantowej teorii funkcjonatu gestosci (DFT).

Aby osiagnaé zatozone cele, projekt bedzie si¢ skupiat na staranie wybranych wysokoentropowych
uktadach tlenkowych o strukturze spinelu, zaprojektowanych w celu podkreslenia réznych mozliwych
efektow w zakresie obsadzenia sieci krystalicznej. Po wnikliwej ocenie mikrostruktury i jednorodnosci
materialow, ich budowa na poziomie atomowym zostanie zbadana z wykorzystaniem szeregu metod
spektroskopowych, wrazliwych na czynniki zwigzane z magnetyzmem, walencyjnoscia i symetria
materiatow, takich jak: pomiary namagnesowania w technice VSM (ang. vibrating-sample magnetometry),
pomiary zmiennopradowej podatnosci magnetycznej (ang. alternating-current (AC) susceptibility),
spektroskopie Mossbaueraowska i Ramana, XPS (ang. X-ray photoelectron spectroscopy), a takze z
wykorzystaniem metod synchrotronowych XAS (ang. X-ray absorption spectroscopy) oraz XMCD (ang.
X-ray magnetic circular dichroism). Ich zastosowanie umozliwi szczegotowy opis stanu magnetycznego i
walencyjnego poszczegdlnych jonow, a takze dostarczy informacji o ich wzajemnym potozeniu w
strukturze. Dodatkowe wsparcie w zakresie interpretacji danych eksperymentalnych dostarcza obliczenia
typu ab-initio DFT, ktore beda jednoczesnie kluczem do uogolnienia wynikow, dostarczajac narzedzia o
mocy predykcyjnej umozliwiajagcej $wiadome projektowanie materiatdw, charakteryzujacych sie¢
pozadanymi zestawami wlasciwosci. Biorgc pod uwage roznorodno$¢ mozliwych zastosowan, a takze stale
rosngcg popularno$¢ materialdow o wysokiej entropii, mozna oczekiwaé, ze zebrane dane be¢da miaty
znaczacy wplyw na szereg roznych dziedzin nauki, od elektroniki po technologie konwersji energii,
przyczyniajgc sie do dalszego rozwoju nowej generacji materiatow funkcjonalnych.



