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Dekodowanie transformacji atomowych i aktywnych miejsc dla
elektrokatalizatorow nowej generacji

Globalna transformacja w kierunku zréwnowazonych zrédel energii uwypukla potrzebe efektywnej
produkcji wodoru, w ktorej elektroliza wody odgrywa kluczowa role. Proces ten polega na rozkltadzie wody
na tlen i wodor, ktory jest pozadanym, czystym nosnikiem energii zdolnym do zastgpienia innych zrodet
energii emitujacych gazy cieplarniane. Jednym z najwigkszych wyzwan w tym procesie jest reakcja
wydzielania tlenu (ang. Oxygen Evolution Reaction, OER), kluczowy etap rozkladu wody, ktory
charakteryzuje si¢ powolng kinetyka i wysokim zapotrzebowaniem na energie. Tlenki metali przej$ciowych
(ang. Transition Metal Oxides, TMOs), takie jak tlenki zelaza, kobaltu i niklu, sg obiecujacymi katalizatorami
OER ze wzgledu na swoja dostgpnosé, stabilnosé i aktywnosé katalityczng. Ich wydajnos$¢ katalityczna jest
$ci$le powiazana z ich wlasciwosciami elektronowymi i struktura powierzchniowa, ktéra podczas OER
przechodzi ztozone transformacje, takie jak rekonstrukcje powierzchniowe, przemiany fazowe czy zmiany
stanow utlenienia. Aktualnie dynamiczne zmiany strukturalne i elektronowe badanych materiatow w
rzeczywistych warunkach pracy OER sa stabo poznane ze wzgledu na ograniczenia istniejacych technik
eksperymentalnych, uniemozliwiajagce obserwacje tych procesOw na poziomie atomowym w czasie
rzeczywistym. Ta luka w wiedzy i ograniczenia badawcze utrudniajg projektowanie wydajnych i trwatych
katalizatorow.

Przedlozony projekt ma na celu rozwigzanie zarysowanych powyzej problemow naukowych i przezwyci¢zenie
technologicznych wyzwan poprzez innowacyjne, interdyscyplinarne podej$cie. Charakteryzuje je
wykorzystanie zaawansowanej aparatury badawczej, selektywnej syntezy materialow oraz realizacja badan na
poziomie atomowym w czasie rzeczywistym. Do osiagnigcia postawionych celow zostang wykorzystane
nowoczesne techniki in situ 1 operando, migdzy innymi elektrochemiczny skaningowy mikroskop tunelowy
(ang. Electrochemical Scanning Tunneling Microscope, EC-STM) wraz z komora do syntezy materialow w
ultrawysokiej prozni (UHV), ktére umozliwig obserwacje transformacji strukturalnych i elektronowych
w TMOs podczas OER. Specjalnie zaprojektowany system EC-STM wyposazony zostanie mi¢dzy innymi w
komorke przeplywowa pozwalajaca na efektywne usuwanie wydzielanych gazéw z obszaru roboczego,
szybkie uktady elektronicznego sterowania i akwizycji danych pozwalajace na obrazowanie z predkoscia
wideo oraz w zautomatyzowany izolator sond mikroskopowych (ATC) gwarantujacy wysoka
powtarzalnos$¢ sond i stabilnos¢ podczas ich pracy.

Precyzyjnie zdefiniowane systemy modelowe TMOs, syntetyzowane w warunkach UHV ze $cisla kontrola
skladu, struktury i morfologii. Materiaty te zostana kompleksowo scharakteryzowane za pomoca technik
takich jak rentgenowska spektroskopia fotoelektronéw (XPS), dyfrakcja elektronéw o niskiej energii
(LEED) oraz spektroskopia fotoelektronow ultrafioletowych (UPS), co umozliwi kompleksowa
charakterystyke materiatéw przed i po testach elektrochemicznych. Zaawansowana analiza danych, w tym
zaawansowane algorytmy statystyczne, zostang wykorzystane do przetwarzania duzych zbioréw danych
(Video-EC-STM) i korelowania zmian strukturalnych i elektronowych z aktywnoscig katalityczng,
wypehiajac luke miedzy obserwacjami na poziomie atomowym a makroskopowymi metrykami
wydajnosci.

W ramach projektu poszukiwane bedg odpowiedzi na cztery fundamentalne pytania z zakresu elektrokatalizy:
(1) Jakie fazy sq stabilne i aktywne podczas OER? (2) Jak zmiany struktury powierzchni, w tym defekty i
domieszkowanie, wplywajq na aktywnos¢ katalityczng? (3) Jak zmiany stanow utlenienia wplywajq na
struktury elektronowe i ich katalityczne zachowanie? (4) Jak zebrane informacje mogg pomoc w racjonalnym
projektowaniu efektywnych i tanich katalizatorow? Odpowiedzi na powyzsze pytania pozwolg na zrozumienie
mechanizméw napgdzajacych wydajnos¢ katalityczng TMOs oraz do ustalenia zalezno$ci pomiedzy
struktura a aktywno$cia badanych materialow, ktore beda stanowi¢ podstawe dla projektowania
katalizatorow nowej generacji.

Nowatorskie podejscie projektu polega na kompleksowym badaniu w czasie rzeczywistym dynamicznego
zachowania TMOs podczas OER. Laczac obrazowanie na poziomie atomowym z zaawansowang analiza
danych, wykraczamy poza tradycyjne metody empiryczne w rozwoju katalizatorow. Oczekiwane wyniki
obejmuja przetomowe odkrycia dotyczace zachowania katalizatorow, umozliwiajace rozwoj katalizatorow
opartych na TMOs o zwigkszone] wydajnosci, stabilnosci i skalowalnosci. Poprzez zmniejszenie zaleznosci
od metali szlachetnych oraz wykorzystanie powszechnie dostepnych TMOs, rezultaty wpisuja sie w cele
globalnej polityki wspierajgcej przejscie na technologie czystej energii.

Oprocz bezposredniego wkladu w badania nad OER, projekt wprowadzi przetomowe innowacje
metodologiczne w dziedzinie elektrochemicznej nauki o powierzchni. Wyniki znajda zastosowanie w
innych systemach katalitycznych, takich jak redukcja dwutlenku wegla czy ogniwa paliwowe, tworzac nowe
$ciezki dla technologii czystej energii.



