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A megújuló energiaforrások, mint a nap- vagy a szélenergia egyenáramot generálnak, amelynek tárolására az

akkumulátorok a legalkalmasabbak. Tekintettel azonban arra, hogy a nagyobb feszültséget szolgáltató akku-

mulátorokban szerves oldószerben oldott elektrolitokat használnak, ez fokozott tűzveszélyt jelent. A fejlesztés

a szilárd elektrolitok irányában megy, ahol azonban az anyagválaszték viszonylag korlátozott. Egy kutató-

csoport ezt a fejlesztést próbálta azzal segíteni, hogy létrehoztak egy olyan adatbázist, amely több száz szilárd

elektrolit adatait tartalmazza, és a mesterséges intelligenciát használták fel új lehetőségek keresésére. A je-

lenlegi akkumulátorok többségében az elektrolit oldószerben vagy gélben van feloldva, mert ezekben nagyobb

az ionok mozgékonysága, de vannak hátrányaik is (pl. szivárgás, tűzveszély, egészségügyi mellékhatások a

párolgás miatt stb.). Az alternatívaként elgondolt szilárdtest-elektrolitok ezeknek a problémáknak egy részét

kiküszöbölnék és azt ígérik, hogy az akkumulátorok energiasűrűsége is megnő. Igen, de ahhoz, hogy megfelelő

vezetőképességet kapjunk, meglehetősen speciális szerkezeti feltételeknek kell teljesülni. Eddig főleg olyan

szilárd elektrolitokat találtak, amelyekben kisebb az ionok mozgékonysága, mint a folyadék elektrolitokban.

Az elvben számításba jövő szerkezetek száma óriási, és ezek közül az optimálisat kiválasztani kísérletileg,

vagy próba-hiba módszerrel majdnem lehetetlen.

A Tohoku Egyetem (Japán) kutatói egy olyan dinamikus adatbázist hoztak létre, amely kezdetben kb. 600

rendszer adatait tartalmazta, amelyek különböző hőmérsékleten működnek, különböző kationokkal (Li+, Na+,

K+, Ag+, Ca2+, Mg2+, és Zn2+) és anionokkal (oxid, halogenid, hidrid, szulfid). Ennek célja a különböző jel-

lemzők közti összefüggések keresése. Az adatbázis dinamikus jellege azt jelenti, hogy könnyű benne cserélni

az adatokat és újabb elemeket adni hozzá. Ennek

köszönhetően 2024 januárjában már 1000 rend-

szerre vonatkozó adat szerepelt az adatbázisban.

Mivel a sokféle komponens esetében nagyon nagy

a számításigény, először gépi tanulási algoritmu-

sokat alkalmaztak azoknak az ígéretes rendsze-

reknek a kiválasztására (szűrésére), amelyeken ér-

demes komoly elméleti számításokat végezni.

Először az iontranszport, az összetétel, az aktivá-

lási energia és a vezetőképesség közti általános

összefüggéseket keresték meg, felhasználva a

komponens elemek elektronegativitási, elektron -

affinitási, és ionizációs energia értékeit, valamint

a kation és anion átmérők egymáshoz való viszo-

nyát. Itt csak egy ábrát mutatunk be, amin a kü-

lönböző egy- és kétértékű ionokhoz tartozó rend-

szerek száma látható adott vezetőképességi tartományban (1. ábra).

Az előzetes vizsgálatokból leszűrhető volt, hogy mely rendszerekre érdemes a jövőben nagyobb figyelmet

fordítani. Némileg váratlan volt, hogy a nagyobb polarizáló erejű, kettős töltésű kationos esetében is találtak

ígéretes jelölteket. Az újonnan felfedezett és megvizsgált rendszereket is könnyen be lehet illeszteni az adat-

bázisba és megvizsgálni, hogy megfelelnek-e a várakozásoknak. Az adatbázis kezelőfelülete olyan, hogy
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1. ábra:. Az adott vezetőképességi tartományba tartozó irodalmi

adatok száma különböző kationok esetében.



anyagmérnökök számára is hozzáférhető legyen. Itt jegyezzük meg, hogy a vizsgált anyagok szervetlen kris-

tályok, de mivel ezek önmagukban ridegek, törékenyek, polimerekkel kell majd kombinálni őket, hogy sikeres

elektrolit közegekké váljanak.
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