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Stale rosnace $wiatowe zapotrzebowanie na energi¢ elektryczng wraz z postepujacym kryzysem
klimatycznym, wymuszaja rozwdj nowych technologii konwersji energii, ktore pozwola w najblizszej
przysztosci na zastapienie rozwigzan wykorzystujacych paliwa kopalne. Do jednych z najbardziej
perspektywicznych kierunkow nalezg szeroko rozumiane technologie wodorowe oparte na procesach
elektrokatalitycznych, pozwalajace osiagna¢ bardzo wysokie sprawnosci procesow Konwersji przy
znikomym poziomie zanieczyszczenia srodowiska. Fundamentalnym w tym konteks$cie procesem jest
rozpad (elektroliza) czasteczek wody na gazowy wodor (ang. hydrogen evolution reacion, HER) oraz
tlen (ang. oxygen evolution reaction, OER). Otrzymany w ten sposob wodor moze byé nastgpnie
wykorzystany np. jako paliwo w ogniwach paliwowych. Biorac pod uwagge stale rosnaca popularnos¢
technologii wodorowych, a takze fakt, ze obecnie okoto 95% wodoru niezbednego do produkcji
amoniaku, stali, tlenku glinu czy konwersji COz, pochodzi z przerobki paliw kopalnych, opracowanie
niedrogich metod produkcji tego gazu ma kluczowe znaczenie dla ochrony $rodowiska. Na chwile
obecng najbardziej popularnymi katalizatorami do procesow HER i OER sg platyna i zwigzki metali
szlachetnych, ktorych wykorzystanie wigze si¢ niestety z wysokim kosztem catej technologii.
Sposrod rozlicznych proponowanych zamiennikéw nalezy wyrdzni¢ chalkogenki metali przejsciowych,
ze szczegdlnym uwzglednieniem struktur typu pentlandytu oraz pseudo-spinelu, ktore tacza w sobie
przystepna ceng i prostotg przetwarzania materialow, z ich dobra aktywnoScia katalityczng. Niemniej
jednak, w celu uczynienia ich rozwigzaniem optacalnym na skal¢ przemystowa, konieczne jest dalsze
podniesienie ich wydajnosci. Aby osiagnac ten cel, w projekcie wykorzystana zostanie nowatorska
strategia projektowania materialow, polegajaca na maksymalizacji efektow synergicznych pomig¢dzy
poszczegbdlnymi sktadnikami. Glowna idea tego podejScia sprowadza si¢ do wykorzystania szeregu
sktadnikow znacznie podnoszac liczbe ich potencjalnych oddziatywan, co czesto prowadzi
do generowania nowych wtasciwosci, jak rowniez podniesienia stabilnos$ci takich materialow.
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Rys. 1 Schematyczne przedstawienie koncepcji projektu.

W proponowanym projekcie, w celu wykorzystania pelnego potencjatu opisanego podejscia,
charakterystyka eksperymentalna badanych materialow zostanie uzupeilniona o szeroko zakrojone
obliczenia teoretyczne, pozwalajace na wyznaczenie tzw. deskryptoréw aktywnosci Kkatalitycznej —
parametréw wynikajgcych ze struktury elektronowej, ktore moga by¢ skorelowane z wydajno$cia
elektrochemiczng materiatéw. W efekcie, mozliwe jest otrzymanie narzedzia do ich projektowania
0 znacznej mocy predykcyjnej, pozwalajacego na efektywne przeszukiwanie nawet bardzo szerokich
zakresow skladow. Zidentyfikowane materialty o najlepszej wydajnosci elektrochemicznej, zostang
nastepnie doktadnie zbadane, w tym w warunkach symulujacych zastosowania przemystowe, tak aby
zapewni¢ doglgbne zrozumienie ich zaleznosci sktad-struktura-wydajnos¢. Otrzymane rezultaty
jednocze$nie beda stanowily potwierdzenie stusznosci proponowanej koncepcji efektywnych i
relatywnie tanich katalizatorow bazujgcych na pierwiastkach metali przejSciowych.



