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Resumen

El piatino (Pt) es el elemento mas utilizado como catalizador en las reacciones
de oxidacidn del hidrogeno (HOR) y de reduccion del oxigeno (ORR), reacciones
importantes en las celdas de combustible de hidrégeno. Sin embargo, el alto costo
del Pt como catalizador aunado a su baja tolerancia al mondxido de carbono, una
especie contaminante presente en el entorno de operacidn de una celda de
combustible, hacen necesario el desarrolloc de catalizadores menos costosos, que

posean una mayor durabilidad durante su operacion.

Existen en la actualidad muchos trabajos de investigacion enfocados al
desarrollo de nuevos catalizadores que pretenden reducir la carga de metal precioso
e incrementar su tolerancia al CO, mediante el empleo de particulas cataliticas de

menor tamafio y cuya composicidon quimica consta de dos 0 mas elementos.

Existen en la literatura trabajos enfocados al desarrollo de aleaciones basadas
en Pt con otros metales y oxidos metalicos, sintetizados a escala nanomeétrica con la
finalidad de incrementar el area superficial disponible para la catalisis, mencionando
la dificultad de alcanzar eficiencias comparables a las del Pt puro, aunque mostrando

una mayor capacidad de resistencia al envenenamiento por CO.



Diferentes técnicas de sintesis de aleaciones cataliticas se encuentran
reportadas en la literatura, como por ejemplo: la ruta gas-particuia, métodos de

quimica hiumeda, encapsulamiento en dendritas, erosion idnica entre otras.

Por otra parte, las técnicas de simulacion computacional se han convertido en
herramientas Utiles para predecir con un alto grado de confiabilidad las propiedades
estructurales, termodinamicas, electrénicas y cataliticas de los diferentes tipos de

elementos y aleaciones.

En el presente trabajo se utiliza un método de preparacion gue se apoya en la
técnica de simulacion computacional de primeros principios para estimar ilas
propiedades estructurales y cataliticas de diferentes aleaciones y compararlas con
las propiedades cataliticas del Pt puro. Una vez determinadas las propiedades
requeridas de los materiales estudiados, se selecciona la aleacién en base a los
criterios de actividad catalitica y de tolerancia al CO, para ser sintetizado a nivel
nanomeétrico (para tener una mayor superficie disponibie para la catalisis), y
depositado mediante la técnica de condensacidn de gas inerte (IGC) sobre la
membrana de intercambio de protones, Nafion 112 ™? en ambas caras para ser
utilizado como catalizador de las reacciones de oxidacién del hidrégeno y reduccion
del oxigeno. Después de esto, se deposita sobre ia membrana recubierta de
nanoparticulas cataliticas una capa de carbon hidrofébico (grafito), que servird como
parte de los electrodos en un ensamble membrana-electrodos (MEA) sin contenido
de Pt. La técnica de preparacion del ensamble membrana-electrodos propuesta,

muestra las ventajas de la sintesis de nanoparticulas del compuesto catalitico en



ultra-alto vacio y de la deposicion de grafito en condiciones de vacio, sin tener el
riesgo de dafiar la membrana polimérica por acciones mecanicas 0 procesos de alta

temperatura.

La conclusidn mas importante de este trabajo de investigacion es que la
utilizaciéon del compuesto tri-metalico Pd»Coz0Mo04g tiene una eficiencia del 25 % (con
respecto al catalizador de Pt comercial) en condiciones de circuito abierto comparado
con la operacion de un ensamble comercial con carga de Pt puro, pero es importante
remarcar que el Pd;oCoygMo4g tiene una mayor tolerancia al CO, estimacion realizada
mediante las técnicas de simulacién computacional de primeros principios, ademas
de tener un costo mucho menor al del catalizador de Pt, ya que es un catalizador con

cero contenido de Pt.

Los resultados de la caracterizacién en el ambiente real de operacion de una
celda de combustible tipo PEM muestran un decaimiento en el voltaje entre
terminales cuando se le conecta un dispositivo eléctrico, lo cual es consecuencia de
la menor disponibilidad del electrones portadores de carga por el reducido espesor
de carbono, aunado a la menor capacidad de disociacidon del hidrogeno en
condiciones de circuito abierfo. A nivel de preparacidn del ensambie, este
inconveniente puede ser resuelto mediante la deposicién de capas de compuestos
mas reactivos, reduciendo el tiempo de exposicion del compuesto tri-metalico a la
oxidacién del aire y optimizando el electrodo de carbono mediante el empleo de

nanotubos o nanofibras de carbono.



