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La electrolisis de agua de mar (ver pasos para la
produccion en el esquema 1) para producir
hidrogeno verde implica desafios técnicos y costos
elevados debido a la necesidad de pretatamientos
del agua para eliminar ciertas impurezas que
aceleran la rata de corrosion del electrolizador.

Agua de mar Purificacidon Electrolisis Hidrégeno

Esquema 1. Produccion de hidrogeno verde a partir de la electrolisis de agua de mar

Para  disminuir los  altos costos por el Se estudia el comportamiento energético de catalizadores metilicos investigados. para luego proponer
pretratamiento, se estd investigando el desarrollo de  derivados basados en Oxido de Iridio (Ir0,), Diseleniuro de molibdeno (MoSe,). Oxido de Niguel (NiO) y
nuevos catalizadores que sean mds eficientes,  Fosfuro de Cobalto (CoP), optimizandolos mediante simulacion computacional para mejorar su actividad y
resistentes a la corrosion y capaces de operar  gficiencia.
directamente con agua de mar, reduciendo asi los

costos v mejorando la viabilidad del proceso.

Se realizaran cilculos de DFT para obtener informacion detallada
Figura 1. Metodologia
computacional empleada en

’ este estudio,

sobre las propiedades electronicas y energéticas de los materiales
cataliticos, utilizando el software Gaussian 16 (Ver figura 1),

Se evaluara el impacto de nuevos catalizadores Disulfuro de iridio
(IrS,), Diseleniuro de iridio (IrSe,), Ditelururo de iridio (IrTe.) ¥
Dioxido de rodio (RhO.) en la estabilidad estructural y en la

redistribucion de la carga electronica, asi como en la modificacion
b Tl de los niveles de energia para mejorar la actividad catalitica en
— HER (Reaccién de Desprendimiento de Hidrogeno).
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+ « =« Latabla 1 presenta una comparacion entre catalizadores comerciales (IrO,, MoSe,, NiO y CoP) y los propuestos (IrS,, IrSe,, IrTe, y RhO,) en términos
de rendimiento tedrico y energia del sistema.

TABLA 1, Valores energéticos (Hartree) v eficiencia (%0} de los catalizadores comerciales Vs los catalizadores propuestos

Los catalizadores comerciales muestran una alta eficiencia en general, destacandose 1rQ, y NiO con un rendimiento del 90% y 85%, - R
respectivamente. Por otro lado, los catalizadores propuestos tienen un rendimiento competitivo, con IrS§, alcanzando un rango de 76-

88% y RhO, con un rango de 79-86%, comparable a los comerciales.
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. En conclusion, los catalizadores propuestos muestran un rendimiento tedrico y una -
estabilidad encrgética competitivos en comparacion con los catalizadores comerciales. !‘.
Estos resultados resaltan el potencial de los nuevos catalizadores como alternativas
viables en aplicaciones orientadas a la produccion de hidrogeno verde L
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