Перспективные К+-проводящие материалы для создания новых химических источников энергии.
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В настоящее время массовое производство литиевых твердотельных электролитов (ТЭЛ) сталкивается с существенным удорожанием этого щелочного металла, вызванным истощением его природных запасов [1, 2]. В связи с этим актуальной задачей для современного материаловедения становится поиск альтернативных катион-проводящих ТЭЛ (калий- или натрий-проводящих ТЭЛ), которые впоследствии применяют в электронике, в создании электромобилей, а также в разработке возобновляемых источников энергии. Одним из путей решения данной задачи является использование методов кристаллохимического анализа структур и скрининг баз данных структур при помощи компьютерных программ.
Из базы данных по неорганическим структурам ICSD [3] был проведен отбор всех известных к настоящему времени тернарных и кватернарных калий-кислородсодержащих соединений (1025 соединений). При помощи реализованного в программном пакете ToposPro [4] метода разбиения Вороного-Дирихле рассчитаны системы пустот и каналов в отобранных структурах. Установлено 163 соединения, не исследованных ранее в качестве возможных калий проводящих твердых электролитов, но обладающих 1D, 2D или 3D картами миграции К+-катионов. 
Найденные в данной работе 163 структуры, геометрия которых допускает свободную миграцию ионов калия, являются выборкой перспективных калий-проводящих материалов для создания новых химических источников тока. Дальнейший анализ возможности синтеза данных соединений и экспериментальное изучение электрохимических свойств в настоящее время проводится в экспериментальной лаборатории кафедры электрохимии МГУ им. М.В. Ломоносова.
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