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90 TECHNOLOGIE STOSOWANE W OCHRONIE SRODOWISKA

Rola badan strukturalnych w poszukiwaniu nowych materialow
dla "'zielonej" gospodarki

Pawel ZAJDEL

Zaktad Fizyki Krysztaléw, Instytut Fizyki im. A. Chetkowskiego, Uniwersytet Slgski w Katowicach;
e-mail: pawel.zajdel@us.edu.pl; tel.: 323591978

Wstep

Rok 2014 zostat ogloszony przez UNESCO Swiatowym Rokiem Krystalografii, upamietniajac stulecie odkrycia
przez M. Lauego dyfrakcji promieni rentgenowskich i jej pozniejszego zastosowania przez W. H. Bragga i W. L.
Bragga do okreSlenia struktury krystalicznej materii. Rozwdj metod badawczych i techniki komputerowej
pozwala obecnie na badanie zmian struktury materiatdw w czasie ich pracy (techniki in-operando), dostarczajgc
informacji nie tylko o chemicznej budowie materii, ale rowniez o fizycznych podstawach zachodzacych w niej
procesow.

Cele pracy

Samowystarczalna energetycznie gospodarka wymaga szeregu zmian technologicznych w procesie wytwarzania
energii 1 jej skladowania. Podniesienie efektywnosci poszczegolnych etapéw mozliwe jest dzigki lepszemu
zrozumieniu podstaw fizycznych stojacych za pozadanymi wlasno$ciami materii.

Wiyniki i ich oméwienie

W badaniach rentgenowskich i1 neutronowych prowadzonych we wspdlpracy z osrodkami w Anglii i USA,
poszukujemy odpowiedzi na pytanie, jakie parametry struktury decyduja o wybranych wiasno$ciach makroskopowych.
W pierwszej kolejnosci przedstawione zostang wyniki badan strukturalnych materialow uzywanych przy
produkcji energii odnawialnej: hybrydowego perowskitu jako elementu ogniw fotowoltaicznych (Minns et al.
2017) oraz statego elektrolitu bedgcego podstawa ogniwa paliwowego (SOFC) (Kuang et al. 2008). Nastepnie
zaprezentowane zostang mechanizmy separacji (Herm et al. 2013) i adsorpcji (Queen et al. 2011) roznych gazéow
w materiatach typu MOF (Metal Organic Framework) majacych zastosowanie w klasycznej energetyce opartej
na weglowodorach.

Dodatkowo przedstawione zostang podstawy metody maksymalnej entropii i jej zastosowania w udoktadnianiu
struktur krystalicznych.

Whioski

Pomimo uptywu ponad stulecia od odkrycia zjawiska dyfrakcji promieni rentgenowskich, metody dyfrakcyjne
pozostaja podstawowymi technikami okre$lania struktury materii. Mozliwo$¢ prowadzenia badan in-situ/in-
operando daje wglad w fizyczne podstawy zjawisk zachodzacych w strukturze krystalicznej w czasie jej pracy,
co pozwala na wydajniejsze projektowanie przysztych materiatow.

Literatura

1. Minns J. L., Zajdel P., Chernyshov D., van Beek W., Green M.A. 2017. Structure and interstitial iodide migration in the
hybrid perovskite, methylammonium lead iodide Nature Commun. 8: 15152 DOI: 10.1038/ncomms15152

2. Kuang X., Green M. A., Niu H., Zajdel P., Dickinson C., Claridge J. B., Jantsky L., Rosseinsky M. J. 2008. Interstitial-
oxide-ion conductivity in layered melilite, Nature Materials 7: 498-504

3. Herm Z. R., Wiers B. M., Mason J. A., van Baten J. M., Hudson M. R., Zajdel P., Brown C. M., Masciocchi N.,
Krishna R., Long J. R. 2013. Separation of hexane isomers in a metal-organic framework with triangular channels.
Science 340(6135): 960-964

4. Queen W. L., Brown C. M., Britt D. K., Zajdel P., Hudson M. R., Yaghi O. M. 2011. Site-Specific CO, Adsorption and
Zero Thermal Expansion in an Anisotropic Pore Network J. Phys. Chem. C, 115: 24915-24919




THE APPLIED TECHNOLOGIES IN ENVIRONMENTAL PROTECTION 91

Structural Studies in Search for New Materials for ‘Green’ Economy

Pawel ZAJDEL

Department of Phisics of Crystals, The August Chetkowski Institute of Phisics, University of Silesia in Katowicach;
4 Uniwersytecka 40-007 Katowice; e-mail: pawel.zajdel@us.edu.pl; tel.: +48 323591978

Introduction

Year 2014 was pronounced by the UNESCO as the Year of Crystallography to commemorate the discovery of
diffraction of x-rays by M. von Laue and its application by W. L. Bragg and W. H. Bragg to determination of
crystal structures. Development of experimental method and computers allows nowadays to investigate
materials during operation (techniques in-operando), providing information not only about their structures but
also giving insight into physical foundations of the processes.

Aims of the work

Sustainable economy requires many technological changes in production and storage of energy. Better
understanding of physical background of the desired properties of materials makes possible to increase the
efficiency of each of the stages. The answers to the question: “Which structural features are responsible for
particular macroscopic behaviour?’ is sought using neutron and x-ray scattering.

Results and discussion

A selection of structural studies carried out with cooperation with centres in the USA and the UK will be
presented. The first part of the presentation will cover materials essential in production of renewable energy: a
hybrid perovskite as an element of a photovoltaic cell (Minns et al. 2017) and a solid electrolyte as a basis for a
Solid Oxide Fuel Cell (SOFC) (Kuang et al. 2008). The next part will be devoted to processes of separation (Herm
et al. 2013) and adsorption (Queen et al. 2011) of gases in MOF (Metal Organic Framework) materials used in
hydrocarbon based economy.

The talk will also introduce the Maximum Entropy Method as a tool for structural refinement.

Conclusions

Despite over centennial anniversary of the structural studies using x-rays, the diffraction based techniques
remain the fundamental methods in the determination of structures of materials. The possibility to carry out
research in-situ/in-operando gives us a chance to gain unprecedented knowledge about physical principles
governing performance of the materials during their operation. This information will allow us to further improve
required features of the devices used in ‘green’ economy.
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