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Introduction

El excesivo uso de combustibles fociles, ha ocasionado el aumento de
contaminantes al ambiente, asi como, |la creciente demanda energética a
nivel mundial.

A provocado la necesidad de disenar e
investigar nuevas fuentes alternas para
producir energia de manera mas
eficiente y amigable con el ambiente.

/\

Las celdas de combustible representas una Sir. William Robert Grove.

gran alternativa para la generacion de energia .

eficiente y limpia, en equipos mdviles o La problematica en la celdas de
estacionarios. Eficiencia teodrica del 80% vy combustible

emision nula de contaminates.PEM.



Methodology
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Results
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Interaccion Pt-C, (C, activado con KOH)
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Interaccidon Anillo de carbén
activado(KOH)-Atomo de Platino.

E=-986.053 kcal/mol

| v ] v \J hd | v |
3 4 5 6 7
Distancia r(A)

E.=19.511 kcal/mol
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b)

Ouput
d=1.808 A
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Energia (Kcal/mol)
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E.=22.751 kcal/mol = 0.9865 eV

Exp=26.52 kcal/mol = 1.15 eV [14]
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Interaccion C.-Pt-H,
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E.=23.301 kcal/mol = 1.01 eV

Exp=26.52 kcal/mol = 1.15 eV [14]
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Interaccion grafeno-estructura fcc platino




Ouput
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Interaccién grafeno activado (Cl,Zn)-estructura
fcc platino
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d=2.956 A
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Interaccién grafeno-estructura fcc platino y dos
moléculas de hidrogeno
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Interaccion Grafeno-Estructura

i FCC de Platino-Dos moléculas de
o Hidrégeno
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mono celda de combustible de
hidrogeno [15]
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Conclusions

El sistema C,Pt con una magnitud de -25.182 kcal/mol que
corresponde al tamafo de pozo de energia potencial, tiende a una
guimisorcion.

El sistema C,APt que tiene una magnitud de -19.511 kcal/mol de
tamano de pozo de energia potencial tiende a una fisisorcion.

Los materiales carbonosos C,, C.A, grafeno y grafeno activado,
influyen poco sobre la reaccion B.tH2 ya que las magnitudes del
tamano de pozo de energia potencial son casi iguales.

Al quitar un electrén al sistema PtH, produce que la magnitud del
tamano de pozo se reduzca en un 5%%, asi mismo la magnitud del
enlace H-H aumente en un 18%, por lo que se dice que es un
sistema repulsivo.
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Las estructuras de grafeno y grafeno activado como soportes
de estructuras fcc de platino, ambas corresponden a una
quimisorcion por tender a valores mayores a 50 kcal/mol [72].
Las estructuras de grafeno activado no sufren modificaciones
estructurales al soportar al platino en cambio el grafeno sufre
un encurvamiento coéncavo hacia el platino.

En laa estructura fcc de platino soportado en grafeno se
obtuvo que los valores de la simulacion son cercanos a un
97.5 % a los datos experimentales, ya que DFT se obtuvo -
18.164 Kcal/mol equivalente a 0.78 eV mientras que el
experimental es 0.8 eV [15]. e



Por ultimo se determina que el carbon activado muestra una
mejor superficie para la dispersion (adsorcion) del platino con
menor energia de disociacion, pero aun es elevada para que
se realice en condiciones de temperatura ambiente. Asi
mismo se llega a concluir que el carbdn activado como
soporte de catalizadores influye en las reacciones
electroquimicas que suceden en las celdas de combustible
tipo PEM.
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