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El hidrégeno se considera el vector energético del futuro. Sin embargo, su sostenibilidad depende de la
limpieza de la via de produccidn y de la energia utilizada durante el proceso de obtencidn. El hidrégeno
molecular puede obtenerse de muchos recursos diferentes, como los combustibles fésiles, la biomasa y
el agua. La division del agua es el proceso mas importante porque el agua es el recurso natural mas
abundante que contiene hidrégeno. La molécula de agua puede dividirse en hidrégeno y oxigeno si se le
proporciona suficiente energia sin emisiones nocivas. La division del agua en su forma mas simple utiliza
una corriente eléctrica (electrdlisis) que pasa a través de dos electrodos para producir hidréogeno y
oxigeno.

En las dos tecnologias de electrdlisis a las que se dedica el presente proyecto, electrélisis de agua
alcalina (AWE) y electrdlisis de éxido sélido (SOE), las mayores pérdidas de eficiencia por sobrepotencial
estdn asociadas al dnodo. Esto motiva una busqueda intensiva de nuevos materiales ya que los
materiales "de ultima generacion" distan mucho de cumplir todos los requisitos necesarios para su
aplicacion eficiente en dispositivos reales. Existe pues, un amplio margen de mejora, tanto en los
propios materiales como en la ingenieria que permite su aplicacién.

En este proyecto pretendemos conocer mejor la relacidon entre las caracteristicas estructurales y
electrénicas, con el objetivo de proporcionar guias eficientes para optimizar las propiedades
electrocataliticas de los materiales que se utilizaran en el anodo de los electrolizadores (AWE de baja
temperatura y SOE de alta temperatura.

Este proyecto establece objetivos ambiciosos, pero alcanzables. Se pretende identificar, calcular y
probar las caracteristicas estructurales y electrdnicas (descriptores) de los materiales para comprender y
mejorar su actividad catalitica para la OER en anodos de baja y alta temperatura. Esto servird de guia
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para desarrollar materiales anddicos mejorados y electrolizadores mdas eficientes para producir
hidrégeno verde.

Los objetivos generales del proyecto coordinado son:

1) Obtener una serie de descriptores electrdnicos Utiles para mejorar los materiales anddicos de los
electrolizadores (AWE y SOE).

2) ldentificar los aspectos estructurales (incluyendo la orientacidén de la estructura) y composicionales
que hacen que un material sea mejor catalizador para OER.

3) Evaluar los efectos de la presencia de cloruro en el agua de mar sobre el OER e identificar las
propiedades de los materiales para evitar o minimizar la formacién de cloro.

A través del cumplimiento de los objetivos del ECSOER, los resultados esperados son:

1. Anadir nuevas perspectivas en el conocimiento global de la actividad catalitica de dxidos de TM
complejos para OER (a baja y alta temperatura).

2. Aportar nuevos conocimientos sobre la actividad catalitica de éxidos de TM complejos para la
actividad OER preferente evitando CIER en SWAWE.

3. Definir rutas claras para mejorar el rendimiento del electrocatalizador de éxidos de TM para OER en
SOE, AWE, y particularmente en el campo menos explorado de SWAWE.

4. Aceleracion del disefio de materiales mediante la determinacién de descriptores electrénicos fiables
gue sean transferibles para la investigacion de otros 6xidos complejos.

5. Abrir nuevas vias para potenciales materiales multifuncionales en OER.

El subproyecto 1 (PID2022-1395010B-C21 “ECSOE”) dentro del marco del proyecto coordinado participa
en los objetivos generales:

(1) obtener una serie de descriptores electrdnicos utiles para mejorar los materiales anddicos de los
electrolizadores de alta temperatura SOE), y

(2) Identificar los aspectos estructurales (incluyendo la orientacion de la estructura) y composicionales
gue hacen que un material sea mejor catalizador para OER a alta temperatura.

Para ello, se plantean los objetivos especificos

(a) Sintesis de polvos de la serie Ruddlesden-Popper (SrLn)n+1(Fe0. 9MO. 1)nO3n+1 ((1<n<ee;), y Ln=
lantanido, M = Metales de Transicién 3d, 4d, 5d);

b) crecimiento de peliculas delgadas de algunos de estos éxidos;

c) caracterizacién de las propiedades electroquimicas en modo SOE de polvos y peliculas delgadas;

e) ldentificacion de caracteristicas estructurales y electrénicas que determinan el rendimiento de
Sr)n+1(Fe0. 9MO0.1)nO3n+1 para la OER en SOE para contrastar con los resultados de los célculos DFT
realizados en el marco del Subproyecto 2.

(
(
(d) Caracterizacién in operando de polvos y peliculas delgadas durante OER en SOE mediante SXRD y XAS,
(
(

La investigacidon que se llevara a cabo es marcadamente multidisciplinar, combinando metodologias y
técnicas de la quimica y fisica de estado sdlido y de materiales, fisica de superficies, y ciencia de
materiales.
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Las propiedades eléctricas y electroquimicas determinadas experimentalmente se explicaran con base a
una profunda caracterizaciéon estructural (difraccion de rayos-X de sincrotrén), microestructural
(microscopias electrénicas) y electronica (espectroscopias de absorcién de rayos-X) incluyendo
experimentos in-operando.

Se explorardn también los efectos de la orientacidon de la estructura en el comportamiento OER de
peliculas delgadas crecidas en diferentes orientaciones.



