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Wprowadzenie:

Ze wzgkdu na coraz wisze ceny paliw, a tak w celu uniezalaienia s¢ od krajow
posiadajcych surowce mineralne, gtéwnie Rosji oraz KrajowsBego Wschodu, Unia
Europejska oraz Stany Zjednoczone przykiadajraz weksza wag; do rozwoju bada nad
innymi, alternatywnymgrodtami paliw, w tym réwnig tych wykorzystywanych w przensig
transportowym (samochodowym). Jednym z takich pgdist wodor. Wekszas¢ instalacii
przemystowych produkagych wodor jest od razu pmizona z instalacjami do wykorzystania
wodoru, poniewaistnieje duy problem z jego przechowywaniem i transportembRm ten
gra Kkluczow role w zastosowaniu wodoru jako paliwa samochodowegmnyim ze
sposobOow magazynowania wodoru jest przechowywange vg postaci zwjzkow
chemicznych takich jak CaH KH, LiH, NaH, LiBH;, NaBH,. Do okrdlenia wiasnéci
elektronowych badanych zgwkéw uzyte zostam metody obliczé struktury pasmowej typu
ab-initio. Obliczenia tego typu w Zaktadzie Teorii CiatatS¢m IFM PAN wykonywane s
od ponad dwudziestu lat, efektem jest ponad 250ikadji. Baza tywanych kodow jest
bardzo szeroka, wykorzystywaney &ody, ktore potrafi zréwnoleglé obliczenia na
serwerach wieloprocesorowych o dwéch, cztereclhedtugo dmiu rdzeniach na procesor
(http://www.ifmpan.poznan.pl/scientificd.php?div=2&D)

Metody ab-initio pozwalaj okresli¢ struktue elektronowt materiatdbw wyciowych oraz
zawierajcych woddr, stwierdziczy dana struktura jest stabilna, a tym samymistryeje
mozliwosé zsyntetyzowania danego ukladu. W@ rownie modyfikowa domieszkami
matryc;, w ktorej lokup sie atomy wodoru.

Cel naukowy pracy i proponowane metody badawcze.

Celem ldzie znalezienie stabilnych zygkow o potencjalnie najwkszych maliwosciach
magazynowania wodoru, oktenie ich wiasnéci elektronowych oraz ich modyfikacja
réznymi domieszkami w celu poprawy ich stabioio



