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Fur eine nachhaltige Energieversorgung und Effizienzsteigerung von Batterien werden Fest-
stoffbatterien derzeit intensiv diskutiert. Hier werden im Vergleich zur konventionellen Lithi-
um-lonen-Batterie feste lonenleiter anstatt von flliissigen organischen Elektrolyten eingesetzt.
Dies soll zu einer erhéhten Sicherheit sowie im Falle von Elektroautos zu gréf3eren Reich-
weiten fuhren. Jedoch ist das grundlegende Versténdnis fur die lonenleitung in sehr schnel-
len lonenleitern derzeit nicht ausreichend, um diese Materialien fir eine Anwendung hinrei-

chend zu verbessern.

Die Forschung meiner Gruppe vereint die Grundlagenforschung von Struktur-Eigenschafts-
Zusammenhangen in anorganischen festen lonenleitern mit anwendungsbezogenen Frage-
stellungen. Hierbei steht hauptsachlich das Verstandnis der Einflisse von chemischen Bin-
dungen auf die Struktur und auf reaktive Strukturveranderungen sowie die sich daraus erge-
benden Anderungen im ionischen Transport im Vordergrund. Mit dem Wissen (iber die Ein-
flusse der Struktur und Bindungsinteraktionen auf den Transport ist anschliel3end ein Design

der Materialien moglich.

Im Folgenden wird ein Aspekt der Gruppe, die Untersuchung der Gitterdynamiken von lonen-
leitern, kurz dargestellt. Wahrend des Prozesses der lonenleitfahigkeit im Festkérper muss
ein Lithium-lon von einem besetzten Gitterplatz auf einen benachbarten, freien Gitterplatz
springen. Gelingt dieser Sprung, findet lonenleitung statt. Wahrend des Sprungprozesses
muss das Gitter, welches das lon umgibt, lokal verzerren, um Platz flir den Sprung zu erzeu-
gen. Dieser Prozess ist mit einer Aktivierungsbarriere verknipft, da es Energie kostet, das
Gitter und die damit verbundenen Bindungen zu verdrangen. Ideale Sprungprozesse mit
kleinen Aktivierungsbarrieren werden durch bestimmte Materialien beglnstigt, in denen sich

die Koordinationszahl des springenden lons nur minimal veréandert.

Klassische Ansatze, um lonenleitung in Festkorpern zu beeinflussen, beziehen sich immer
auf die kristallografischen Diffusionswege und Ladungstragerkonzentrationen in einem stati-
schen, formal unbeweglichen Wirtsgitter. Typischerweise werden hierfir Substitutionen
durchgefuhrt, um Diffusionswege zu verbreitern oder mehr Ladungstrager (das heif3t Lithium-
lonen) einzubringen. Jedoch besagt seit Jahrzehnten die chemische Intuition, dass weichere,

polarisierbare Gitter den lonentransport beeinflussen sollten. In anderen Worten, die Starke
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der Wechselwirkung des sich bewegenden lons mit dem Wirtsgitter beeinflusst, wie stark

lonen ,kleben bleiben® und die Wahrscheinlichkeit eines Sprunges verringern.

Gerade dieser Einfluss eines weichen, dynamischen und polarisierbaren Anionenteilgitters
auf den lonentransport wurde bisher immer nur vermutet, jedoch noch nie experimentell be-
statigt. In unserer Forschung untersuchen wir derzeit den Einfluss der Gitterdynamik (ein
Malfd fur die Weichheit des Gitters) auf die lonenleitfahigkeit in Festkdrpern. Im Rahmen die-
ser Arbeiten wird der Einfluss der Polarisierbarkeit des Anionenteilgitters variiert, ohne die
Diffusionswege zu stéren. Mithilfe von Strukturaufklarung und dem Messen sowie Modellie-
ren von Transportprozessen konnte gezeigt werden, dass der Einfluss der Weichheit des
Gitters auf den lonentransport unterschatzt wurde. Wie sich zeigt, verringert ein weicheres
Gitter in der Tat die Aktivierungsbarriere. Es wirkt sich jedoch gleichzeitig negativ auf den
Vorfaktor der lonenbeweglichkeit aus, da es die Sprungfrequenzen der lonen und die Migra-
tionsentropie verringert. In unseren Arbeiten konnte erstmals der gravierende Einfluss der
Dynamik des Gitters auf die grundlegenden Transportprozesse in lonenleitern gezeigt wer-
den. Mit diesem Wissen kdnnen nun neue Routen gefunden werden, um mithilfe von Gitter-

dynamik neue Materialien zu erkunden und bekannte Materialien zu optimieren.
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