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Nazov pracoviska, na ktorom bol projekt rieSeny

Prirodovedecka Fakulta, Univerzita Komenského, Bratislava

Nazov a stat zahraniéného pracoviska, ktoré spolupracovalo pri rieSeni

Udelené patenty/podané patentové prihlasky, vynalezy alebo uzitkové vzory, ktoré su
vysledkami projektu

Nazov: Method of Preparation of Ternary Chalcogenide Perovskites, Ternary Chalcogenide
Perovskites and thier use

Prihlasovatel: Univerzita Komenského, Prirodovedecka fakulta, Bratislava 4, SK

Cislo prihlasky: PCT/IB2023/061316

Typ prihlasky: Medzinarodna patentova prihlaska

Pbévodca: M. Sykora, R. Bystricky

Nazov: Spbsob pripravy ternarnych chalkogenidovych perovskitov, ternarne chalkogenidové
perovskity a ich pouzitie.

Prihlasovatel: Univerzita Komenského, Prirodovedecka fakulta, Bratislava 4, SK

Cislo prihlagky: PP 50054-2022

Typ prihlasky: Slovenska patentova prihlaska

Pbévodca: M. Sykora, R. Bystricky

Najvyznamnejsie publikacie (knihy, €lanky, prednasky, spravy a pod.) zhrnujuce
vysledky projektu — uvedte aj publikacie prijaté do tlace

1. Synthesis of Sulfide Perovskites by Sulfurization with Boron Sulfides. R. Bystricky, S. K.
Tiwari, P. Hutar, L. Van€o, M. Sykora. Inorg. Chem. 2022, 61, 18823-18827. (Clénok
vybrany ako “cover article® pre novembrové Cislo ¢asopisu. Jeden z troch najéitanejSich
¢lankov v ¢asopise Inorganic Chemistry v decembri 2022)

2. Thermal Stability of Chalcogenide Perovskites. R. Bystricky, S. K. Tiwari, P. Hutar, M.
Sykora. Inorg. Chem. 2024, 63, 28, 12826—12838

3. Investigating the role of dispersion corrections and anharmonic effects on the phase
transition in SrZrS3: A systematic analysis from AIMD free energy calculations. N.
Jaykhedkar, R. Bystricky, M. Sykora, T. Bu¢ko. J. Chem. Phys. 2024, 160, 014710.

4. How the Temperature and Composition Govern the Structure and Band Gap of Zr-Based
Chalcogenide Perovskites: Insights from ML Accelerated AIMD. N. Jaykhedkar, R.
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Bystricky, M. Sykora, T. Buc€ko. Inorg. Chem. 2023, 62, 31, 12480-12492.

5. Understanding the structure-band gap relationship in SrZrS3 at elevated temperatures: A
detailed NPT MD study. N. Jaykhedkar, R. Bystricky, M. Sykora, T. Bu¢ko. J. Mater. Chem.
C. 2022, 10, 12032-12042.

6. Chemical Aspects of Halide Perovskite Nanocrystals. M. Roy, M. Sykora, M. Aslam.,
Topics in Current Chem. 2024, 382, 9, 1-46. (Review €lanok)

Uplatnenie vysledkov projektu

Uplatnenie vysledkov projektu je mozné rozdelit do dvoch oblasti: uplatnenie v zakladnom
vyskume a uplatnenie v praxi. Z hladiska zakladného vyskumu vysledky projektu, hlavne v
teoretickej Casti, odhalili délezité zavislosti fazovej stability chalkogenidovych perovskitov na
teplote a chemickom zlozeni a dopad tychto fazovych zmien na optické vlastnosti tychto
praktického vyuZzitia, zvlast v oblasti fotovoltaiky. Jeden z najdélezitejSich vysledkov
experimentalnej ¢asti vyskumu je vyvoj novej metody pripravy chalkogenidovych
perovskitov, ktora po viac nez Sestdesiatich rokoch od popisu prvej syntézy tychto
materialov, poprvykrat ukazala spésob, akym je mozné pripravit' tieto materialy pri teplotach
nizSich nez 600C. To otvorilo moznost vyuzitia chalkogenidovych perovskitov pri vyvoji
novej generacie solarnych ¢lankov. Metdéda bola tiez adaptovana na pripravu
chalkogenidovych perovskitov vo forme tenkych filmov, ktoré su medziproduktom pri vyrobe
solarnych ¢lankov a inych optoelektronickych aplikacii. Vzhfadom na prakticky potencial,
vyvinuté postupy boli nielen publikované v odbornej lierature, ale tiez ochranené vo forme
patentovych prihlaSok (slovenskej a medzinarodnej). O vytvorené dusevné vilastnictvo bol
prejaveny komerény zaujem. Experimentalna vysledky tieZ kvantitativne ukazali rozmedzie
tepelnej a chemickej stability pripravenych materidlov. Tieto informacie su kritické pre ich
praktické vyuzitie v optoelektronickych zariadeniach.

Suhrn vysledkov rieSenia projektu a naplnenia cielov projektu v slovenskom jazyku
(max. 20 riadkov)

Hlavnym ciefom cielom projektu bolo navrhnut, syntetizovat, charakterizovat' a vyhodnotit
prakticky potencial ternarnych chalkogenidov s uzkym zakdzanym pasmom (<2 eV) so
vSeobecnym zlozenim ABX3 (A, B =idny kovov a X=S, Se) s potencidlom pre vyuZzitie v
konverzii a/alebo uskladneni sine¢nej energie. Tento vSeobecny ciel sa nam podarilo
uspesne dosiahnut’ ako je podlozené vysledkami zhrnutymi v odbornych publikaciach a
podanych patentovych prihlaSkach.

Na dosiahnutie tohto hlavného ciela sme si vyty€ili nasledovné Ciastkoveé ciele:

1) Systematické vypoctové Studie ternarnych chalkogenidovych zlu€enin s ciefom
identifikovat materidly, ktoré maju najvy$si prakticky potencial, a ziskat poznatky potrebné
na efektivnu experimentalnu pripravu tychto materialov. Tento Ciastkovy ciel bol splneny,
ako je podlozené predovsetkym vysledkami zhrnutymi v publikovanych teoretickych pracach
(3 az 5).

2) Pomocou vysokoteplotnych syntetickych metdd pripravit’ sériu novych ternarnych
chalkogenidov s PS a pribuznymi Strukturami, ktoré boli na zaklade vypoctového skriningu
identifikované ako najlep$i kandidati, a plne charakterizujeme ich zloZenie, Strukturu,
morfoldgiu, optické a elektronické vlastnosti

3) Vyvinut' nizkoteplotné syntetické pristupy na pripravu ternarnych chalkogenidov, ktoré
umoznia jednoduché vyuzitie tychto materialov v aplikaciach

Ciastkové ciele 2 a 3 boli Uspe$ne spinené, ako je podlozené predovsetkym vysledkami
zhrnutymi v publikaciach 1 a 2 a v dvoch patentovych prihlaSkach.

4) Vykonat' experimentalne testovanie s cieflom kvantitativne vyhodnotit' potencial novo
pripravenych materialov pre vyuZite vo fotokatalyze viditelnym svetlom, alebo v inych
optoelektronickych aplikaciach.

Ciastkovy ciel 4 bol Uspedne splneny. Nase vysledky kvantitativne ukazali, Ze
chalkogenidové perovskitové materialy nie su dostatone chemicky stabilné pre
fotokatalytické vyuZzitie vo vodnom prostredi. AvSak maju vyrazny prakticky potencial vo
fotovoltaike a optoelektronike. Ako podstatny krok k vyuzZitiu chalkogenidovych perovskitov v
tychto aplikaciach sme v ramci projektu vyvinuli novi metddu pripravy tenkych filmov tychto
materialov. Tieto vysledky su zahrnuté v patentovych prihla§kach, o ktoré bol prejaveny
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komerény zaujem. Spolupraca s komerénymi partnermi na vyvoji aplikacii bude pokra¢ovat
po skonceni projektu.

Sledované vystupy rieSeného projektu (plan/skutoc¢nost): 1.02 Pocet publikacii v
zahrani¢nych karentovanych €asopisoch (7/9), 1.04 Pocet citacii v karentovanych
Casopisoch podfa SCI na publikacie v ramci projektu (bez autocitacii) v zahranic¢i (0/12),
1.08 Pocet vedeckych prac publikovanych v nerecenzovanych odbornych ¢asopisoch a
zbornikoch v SR (0/19), 1.09 Pocet vedeckych prac publikovanych v nerecenzovanych
odbornych ¢asopisoch a zbornikoch v zahrani€i (0/5), 1.11 PoCet vedeckych monografii
(rozsah publikacie min. 3 autorské harky) v zahranici (0/1), 2.1.01 Pocet patentovych
prihlasok v SR (0/2), 2.1.05 PoCet medzinarodnych prihlaSok patentov v PCT (0/2), 4.4
Pocet PhD Studentov, ktorych témy doktorandskych prac suvisia s rieSenym projektom (3/5),
4.5. PoCet obhajenych doktorandskych prac suvisiacich s rieSenym projektom (1/2), 4.6
Pocet popularizaCnych aktivit (5/23), 5.4 Pocet usporiadanych/zorganizovanych konferencii
(1/2).

Suhrn vysledkov rieSenia projektu a naplnenia cielov projektu v anglickom jazyku
(max. 20 riadkov)

The main objective of the project was to design, synthesize, characterize and evaluate the
practical potential of ternary chalcogenides with a narrow electronic band gap (<2 eV) with a
general chemical composition ABX3 (A, B = metal ions and X =S, Se) with the potential for
use in solar energy conversion and/or storage. We have successfully achieved this general
goal as supported by results summarized in peer-reviewed publications and filed patent
applications.

In order to achieve this general objective, we have set the following sub-objectives:

1) Systematic computational studies of ternary chalcogenide compounds with the goal to
identify materials that have the highest practical potential and to gain the knowledge needed
for efficient experimental preparation of these materials. This sub-objective has been met,
as supported primarily by the results summarized in theoretical publications (3-5).

2) Using high-temperature synthetic methods to prepare a series of new ternary
chalcogenides with PS and related structures that have been identified as the best
candidates based on computational screening, and fully characterize their composition,
structure, morphology, optical and electronic properties

3) Develop low-temperature synthetic approaches for the preparation of ternary
chalcogenides that will enable the facile use of these materials in applications
Sub-objectives 2 and 3 have been successfully met, as supported primarily by the results
summarized in publications 1 and 2 and in two patent applications.

4) Perform experimental testing to quantitatively evaluate the potential of the newly prepared
materials for use in visible light photocatalysis or other optoelectronic applications.
Sub-objective 4 has been successfully met. Our results quantitatively showed that
chalcogenide perovskite materials are not chemically stable enough for photocatalytic use in
aqueous environments. However, they have significant practical potential in photovoltaics
and optoelectronics. As an essential step towards the use of chalcogenide perovskites in
these applications, we have developed a new method for the preparation of thin films of
these materials. These results are included in patent applications that have received
commercial interest. Collaboration with commercial partners to develop applications will
continue after the conclusion of the project.

Followed measurable output of the project includes (plan/actual): 1.02 Number of
publications in foreign peer-reviewed journals (7/9), 1.04 Number of citations in peer-
reviewed journals according to SCI for publications within the project (without self-citations)
abroad (0/12), 1.08 Number of scientific papers published in non-peer-reviewed journals and
proceedings in the Slovak Republic (0/19), 1.09 Number of scientific papers published in
non-peer-reviewed journals and proceedings abroad (0/5), 1. 11 Number of scientific
monographs (scope of publication min. 3 author sheets) abroad (0/1), 2.1.01 Number of
patent applications in SR (0/2), 2.1.05 Number of international patent applications in PCT
(0/2), 4. 4 Number of PhD students whose PhD thesis topics are related to the project (3/5),
4.5 Number of defended PhD theses related to the project (1/2), 4.6 Number of
popularization activities (5/23), 5.4 Number of organized/organized conferences (1/2).
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