Uurimisobjekt

Liitiumioon-polümeeraku (LIPO) on taaslaetav elektrokeemiline seade, mis koosneb anoodist, katoodist ja neid eraldavast tahkest polümeerelektrolüüdist, mis sisaldab laengukandjatena dissotsieerunud liitiumsoola ioone.

Elektroaktiivsed polümeerid (EAP) on materjalid, mis muudavad oma suurust ja kuju elektiväljas. Nende käitumine elektrilise stimulatiooni mõjul on mõnevõrra sarnane bioloogilistele lihastele ja võrreldav nende omadustega jõu, liikumisulatuse ja kiiruse poolest. Seetõttu pakub nende materjalide kasutamine võimalikku alternatiivi elektromehhanilistele täituritele ja võimaldab ehitada bioloogiast inspireeritud seadmeid. Ioonjuhtivusega polümeeri ja metallide komposiitidel (IPMC) kui EAP alamliigil on mitmeid olulisi eeliseid võrreldes mootoreid, hammasrattaid, ülekandeid jm. sisaldavate elektromehhaaniliste seadmetega. IPMC seadmed on mehaaniliselt lihtsamad, kergemad ja seetõttu on sobivad väikesemõõdulisi seadmete ehitamiseks. Lisaks on nad pehmed ja painduvad, teoreetiliselt lõpmatu suure arvu vabadusastmetega ja nende liikumine ei tekita müra. Samuti on neid raske avastada väikese metallisisalduse ja väga nõrga elektromagnetvälja tõttu. Mehhaanilisel painutamisel tekib metallpindade vahele elektriväli. See teeb võimalikuks IPMC-de asutamise ka deformatsioonianduritena.

Nafion on DuPointi kaubamärk sulfoneeritud tetrafluoroetüleeni polümeerile, mis on tefloni modifikatsioon. Nafionist tehakse tavaliselt kütteelementide ioonvahetusmembraane. Tuntuim neist on Proton Exchange (või Polymer Electrolyte) Membrane Fuel Cell. Seda võimaldab nafionmembraani võime juhtida prootoneid, olles veele või elektronidele isolaatoriks.

Metodoloogia ja tulemused

PEO-l põhinevatel polümeerelektrolüütidel on rahuldav ioonjuhtivus (~10-4S cm-1) vaid temperatuuridel üle 70ºC, millel polümeer on amorfne. Traditsioonile arusaam on olnud, et toatemperatuuril vähendab ioonjuhtivust lokaalse korrapära liiga suur esinemine (“kristallilisus”). Sestaptehakse jõupingutusi, et suurendada lokaalset korrapäratust ja seega vähendada lokaalset kristallilist faasi. Molekulaardünaamillistes (MD) arvutisimulatsioonides otsitaksegi vastust küsimustele:

· kas ja kuidas suurendavad suurte anioonidega liitiumsoolad liitiumioonide liikuvust;

· kas ja kuidas vähendavad kristallilisust vedelad plastifikaatorid või keraamilised (nano)osakesed;

· kas ja kuidas mõjutavad kristallilisust ja liitiumiooni liikuvust PEO kõrvalahelad.

Polümeerelektrolüütide tahkeid faase on kaua aega käsitletud isolaatoritena. Viimaste aastate areng on seda tõekspidamist hakanud kõigutama, sest on saavutatud arvestatav ioonjuhtivus LiXF6·PEO6 (X = P, As või Sb) kompleksides. Kuigi neis materjalides on juhtivus suhteliselt madal, on see siiski kümme korda suurem kui analoogsetes amorfsetes süsteemides. LiXF6·PEO6-ühendid demostreerivad samuti oma huvitavat struktuuri: materjalid koosnevad koaksiaalsetest PEO poolspiraalidest, mis paarikaupa moodustavad silindrilisi kanaleid, kus liitiumioone koordineerivad PEO ahelas olevad hapnikud; anioonid paiknevad väljaspool PEO silindreid ega ole otses kontaktis liitiumioonidega.

Siinkohal otsitakse MD arvutisimulatsioonidest vastust järgmistele küsimustele:

· kuidas toimub sellistes kristallilistes süsteemides ioonjuhtivus;

· kuidas on ioonjuhtivus seotud materjali struktuuriga, ja

· kuidas oleks võimalik ioonjuhtivust edaspidi parendada.

MD simulatsioonide läbi tahetakse heita molekulaarsel tasemel lähem pilk nafioni dünaamikale ja lokaalsele struktuurile. Tahetakse tundma õppida prootonjuhtivuse detaile ja selgitada välja mehhanismid, mis võiksid seda protsessi parandada.

Vaatluse all on järgmised uurimisteemad ja -probleemid:

· nafioni kui küttelemendi elektrolüüdi reaalse ja usaldusväärse MD mudeli loomine;

· prootoni "hüppamise" mehhanismi simuleerimine nafioniahela ja seda ümbritseva vee vahel;

· prootoni liikumise dünaamika veeklastrites;

· veeklastrite moodustumine, nende kuju ja dünaamika, vastasmõju polümeeriga;

· prootonite asendamine erinevate leelismetalli-ioonidega (Na+, K+, Li+),

· nafioni kõrvalahelate tiheduse ja pikkuse efekt prootoni või leelismetalli-ioonide dünaamikale.

Lõplike elementide meetodil mõhinevaid arvutisimulatsioone kasutatakse järgmiste probleemide uurimiseks:

· elektoaktiivsetetest polümeeridest iooniliste aktuaatorite väheneva energiatarbe lätete leidmine;

· energiatarbe sõltuvus sisendsignaali kujust ja suurusest;

· ioonide ning joolu- ja pingejaotuste ruumiline ja ajaline dünaamika aktuaatori sees;

· mehaanilise deformatsiooni sõltuvus sisendsignaalist;

· iseseisvad võnkumised.

